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@ Photostabile UV-Filter enthaltende kosmetlsche und pharmazeutische Zubereitungen 
@ Verwendung von Vsrbindungen der Formel I 
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in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfigura- 
tion vorliegt und die Variablen folgende Bedeutung ha- 

ben: 

COOR^ COR^ CONRSrS cN, 0=S|-RS)=0, 0=S(-0R^)« 
O. R^O-PtOR8)=0; 

r2 C00R° COR^ CONR5r« CN, 0=S(-Rfi)=0, 0=S(-OR®)= 
O r7o-P{-OR®)=0; 

R^ Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten ali- 
phatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 
R^ einen gegebenenfalls substituierten aromatischen 
Oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 RIngatomen; 
r5 bis 

R^ unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenket- 
tigen oder verzweigten aliphatischen, araliphatischen, cy- 
cloaliphatischen Oder gegebenenfalls substituierten aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R^ bis R^ untereinander, jeweils zu- 
sammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebun- 
den sind, gemeinsam einen 5- bis 6-Ring bilden konnen, 
der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, als UV-Fil- 
ter in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitun- 
gen zum Schutz der menschlichen Haut oder menschli- 
cher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oderzusammen 
mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische Zube- 
reitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Ver- 
bindungen. 
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Beschieibung 

Die Erfindung betrifFt die Verwendung von Enaminderivaten als photostabile UV-Fiiter in kosmetischen und pharma- 
zeutischen Zubereitungen zum Schutz der menschlichen Epidermis oder menschliche Haare gegen UV-Strahlung, spe- 
5 ziell im Bereich von 320 bis 400 nm. 

Die in kosmetischen und pharmazeudschen Zubereitungen eingesetzten Lichtschutzniittel haben die Aufgabe, schadi- 
gende Einflusse des Sonnenlichts auf die menschliche Haut zu verhindem oder zumindest in ihren Auswirkungen zu re- 
duzieren. Daneben dienen diese lichtschutzmittel aber auch dem Schutz weiterer Inbaltsstoffe vor Zerstdrung oder Ab- 
bau durch UV-Strahlung. In haaikosmetischen Fonnulierungen soil eine Schadigung der Keradnfaser durch UV-Strahlen 
10 vennindert werden. 

Das an die Erdoberfiache gelangende Sonnenlicht hat einen Anteil an UV-B- (280 bis 320 nm) und an UV-A-Strahlung 
(> 320 nm), welche sich direkt an den Bereich des sichtbaren Lichtes anschlieBen. Der EinfluB auf die menschliche Haut 
macht sich besonders bei der UV-B-Strahlung durch Sonnenbrand bemerkbar, Dementsprechend bietet die Industrie eine 
groBere Zahl von Substanzen an, welche die UV-B-Strahlung absorbieren und damit den Sonnenbrand verhindem. 

15 Nun haben dermatologische Untersuchungen gezeigt, daB auch die UV-A-Strahlung durchaus Hautschadigungen und 
Allergien hervorrufen kann, indem beispielsweise das Keradn oder Elasdn geschadigt wird. Hierdurch werden Elasdzitat 
und Wasserspeichervermogen der Haut reduziert, d, h. die Haut wird weniger geschmeidig und neigt zur Faltenbildung. 
Die auffallend hohe Hautkrebshaufigkeit in Gegenden starker Sonneneinstrahlung zeigt, daB oflfenbar auch Schadigun- 
gen der Erbinfoimadonra in den Zellen durch Sonnenlicht, speziell durch UV-A-Strahlung, hervoigerufen werden. All 

20 diese Erkenntnisse lassen daher die Entwicklung effizienter Filtorsubstanzen fUr den UV-A-Boreich notwendig eischei- 
nen. 

Es besteht ein wachsender Bedarf an lichtschutzmitteln fOr kosmedsche und pharmazeudsche Zubereitungen, die vor 
allem als UV-A-Filter dienen konnen und deren Absorptionsmaxima deshalb im Bereich von ca. 320 bis 380 nm liegen 
sollten. Um mit einer moglichst geringen Einsatzmenge die gewunschte Wirkung zu erzielen, sollten derardge Licht- 
25 schutzmittel zusatzlich eine hoch spezifische Exdnktion aufweisen. AuBerdem mussen Lichtschutzmittel fiir kosmed- 
sche Praparate noch eine \^elzahl weiterer Anforderungen erfullen, beispielsweise gute Loslichkeit in kosmedschen 
Olen, hohe Stabilitat der mit ihnen heigestellten Emulsionen, toxikologische Unbedenklichkeit sowie geringen Bigenge- 
rucb und geringe Eigenfarbung. 

Eine weitere Anforderung, der Lichtschutzmittel genugen mussen, ist eine ausreichende Photostabilitat. Dies ist aber 
30 mit den bisher v^rfugbaren UV-A absorbi^enden Lichtschutzmitteln nicht oder nur unzureichend gewahrleistet 

In der firanzdsischen Patentschrift Nr. 2 440 933 wird das 4-(l,l-Dimethylethyl)-4 -methoxydibenzoylmethan als UV- 
A-Filter beschrieben. Es wird voigeschlagen, diesen speziellen UV-A-Filter, der von der Firma GIVAUDAN unter der 
Bezeichnung "PAR-SOL 1789" vericauft wird, mit verschiedenen UV-B-Hltem zu kombinieren, um die gesamten UV- 
Strahlen mit einer Wellenlange von 280 bis 380 nm zu absorbieren, 
35 Dieser UV-A-Filter ist jedoch, wenn er allein oder in Kombinadon mit UV-B-Filtera verwendet wird, photochemisch 
nicht bestandig genug, um einen anhaltenden Schutz der Haut wahrend eines langeren Sonnenbades zu gewahrleisten, 
was wiederholte Anwendungen in regelmaBigen und kurzen Abstanden erfordert, wenn man einen wirksamen Schutz der 
Haut gegen die gesamten UV-Strahlen erzielen mochte. 

Deshalb sollen gemafi EP 0514491 die nicht ausreichend photostabilen UV-A-Filter durch den Zusatz von 2-Cyan- 
40 3,3-diphenylacrylsaureestem stabilisiert werden, die selbst im UV-B-Bereich als Filter dienen. 

Weiterhm wurde gemaB EP 251 398 schon voigeschlagen, UV-A- und UV-B-Strahlung absorbi^ende Chromophore 
durch ein Bindeglied in einem Molekul zu veieinen. Dies hat den Nachteil, da6 einerseits keine freie Kombinadon von 
UV-A- und UV-B-Filtem in der kosmedscbm Zubereitung mehr m5glich ist und daB Schwierigkeiten bei der chemi- 
schen Verkntipfung der Chromophore nur besdmmte Kombinationen zulassen. 
45 Es bestand daher die Aufgabe, Lichtschutzmittel fiir kosmedsche und pharmazeutische Zwecke vorzuschlagen, die im 
UV-A-Bereich mit hoher Extinkdon absorbieren, die photostabil sind, eine geringe Eigenfarbe d. h. eine scharfe Banden- 
strukur aufweise und je nach Subsdtuent in Ol oder Wasser loslich sind. 

Diese Aufgabe wurde erfindungsgemaB gelost durch Verwendung von Verbindungen der Formel I 



:c=c: 



so 

R^^ NH ^ 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Kondguradon vorliegt die Wiablen folgende Bedeutung haben: 
55 Ri CXX)R5. COR5, CONR5R6 CN, 0=S(-R5)=0, 0=S(-0R5)=0, R70-P(-0R«)=0; 
R2 COOR6 COR^ CONR5R6, CN, 0=S(-R6)=0, 0=S(-0R6)=0, R^O-P (-0R«)=0; 

R^ WasserstofF, einen gegebenenfalls substituierten aliphadschen, cycloaliphadschen, araliphadschen oder aromadschen 
Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 

R'* einen gegebenenfalls subsdtuierten aromatischen oder heteroaromadschen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 

60 R^ bis R^ unabhangig voneinander Wasserstoff, einen ofFenkettigen oder verzweigten aliphadschen, araliphadschen, cy- 
cloaliphadschen oder gegebenenfalls substituierten aromadschen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R^ bis R^ untereinander, jeweils zusammen mit den Kohlenstofifatomen, an die sie gebunden sind, 
gemeinsam einen 5- oder 6-Ring bilden konnen, der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, 
als UV-Filter, insbesondere UV-A-Filter, in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitungen zum Schutz der mensch- 

65 lichen Haut oder ntenschlicher Haare gegen Sonnenstrablen, allein oder zusammen mit an sich fiir kosmedsche und phar- 
mazeudsche Zubereitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden \%rbindungen. 

Dabei sind solche Verbindungen der Formel I bevorzugt, in der R^ fiir Wasserstoff, R^ fiir CN, COOR^ und COR^ und 
R^ fiir CN, COOR^ und COR^ stehen, wobei R^ und R^ voneinander unabhangig offenketdge oder verzweigte aliphad- 
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sche Oder gegebenenfalls substituierte, aromatische Reste mitbis zu 8 C-Atomen bedeuten. 

Besonders bevorzugt ist die Venvendung von Verbindungen der Formel I, in der fiir Wasserstoflf, Ri fUr CN, 
C00R5 und CX)R5 und R2 fur CN, COOR^und COR^ stehen. wobei R5 und R^ voneinander unabhangig offenkettige 
Oder verzweigte aliphatische oder gegebenenfalls substituierte, aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuten und 
R"* fur einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit bis zu 10 C-Atomen im Ring, 5 
insbesondere einen substituierten Phenyl-, Thienyl-, Furyl-. Pyridyl-, Indolyl- oder Naphthylenrest und besonders bevor- 
zugt fur einen gegebenenfalls substituierten Phenyl- oder Tbienylrest stebt. 

Als Substituenten kommen sowohl lipophile als auch hydrophile Substituenten mit z. B. bis zu 20 C-Atomen in Be- 
tracht lipophile d h. die 0ll5slichkeit der Verbindungen der Formel I verstSrkende Reste sind z. B . aliphatische oder cy- 
cloaliphatische Reste insbesondere Alkylreste mit 1 bis 18 C-Atomen, Alkoxy-, Mono- und Dialkylamino-, Alkoxycar- lo 
bonyl-. Mono- und Dialkylaminocaibonyl-, Mono- und Dialkylaminosulfonylreste, femer Cyan-, Nitro-, Brom-, Chlor-, 
lod- oder Fluorsubstituenten. 

Hydrophile d. h. die Wasserloslichkeit der Verbindungen der Formel I ermoglichende Reste sind z. B. Carboxy- und 
Sulfoxyreste und insbesondere deren Salze mit beliebigen physiologisch vertraglichen Kationen, wie die Alkalisalze 
Oder wie die Trialkylammoniumsalze, wie TVi-ChydroxyalkyO-ammoniumsalze oder die 2-Methylpropan- l-oI-2-ammo- 15 
niumsalze. Femer kommen Alkylammoniumreste mit beliebigen physiologisch vertraglichen Anionen in Betracht. 

Als Alkoxy reste kommen solche mit 1 bis 12 C-Atomen, vorzugsweise mit 1 bis 8 C-Atomen in Betracht. 

Beispielsweise sind zu nennen: 
methoxy 

n-propoxy- 20 

n-butoxy- 

2-methylpropoxy- 

1 , 1 -dimethyipropoxy- 

hexoxy- 

heptoxy- 25 

2- ethylhexoxy- 
isopropoxy- 
l-methylpropoxy- 
n-pentoxy- 

3- methylbutoxy- 30 
2,2-dimethylpropoxy- 

1 -methyl-l-ethylpropoxy- 
octoxy-, 

Als Mono- Oder Dialkylaminoreste kommen z. B. solche in Betracht, die Alkylreste mit 1 bis 8 C-Atomen enthalten, 
wie Methyl-, n-Propyl-, n-Butyl-, 2-Methylpropyl-, 1,1-Dimethylpropyl-, Hexyl-, Heptyl-, 2-Ethylhexyl-, Isopropyl-, 1- 35 
Methylpropyl-, n-Pentyl-, 3-Methylbutyl-, 2,2-DimethyIpropyl-, 1-MethyH-ethylpropyl- und Octyl in Betracht. Diese 
Reste sind gleichermaSen in den Mono- und Dialkylaminocarbonyl- und Sulfonyliesten enthalten. 

Alkoxycarbonykeste sind z. B. Ester, die die oben genannten Alkoxyreste oder Reste von hoheren Alkoholen z. B. mit 
bis zu 20 C-Atomen, wie iso-Ci5-Aikohol, enthalten. 

Die Erfindimg betriff t auch die neuen Verbindungen der Formel n 40 

R4 NH^ ^CO C CH3 II 

^CH3 45 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R"^ einen Phenykest bedeutet, der gege- 
benenfalls durch einen oder mehrere Aikyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonyl-, mit jeweils bis zu 20 C- 
Atomen oder Cyan- oder Carboxyreste oder durch wasserloslich machende Reste ausgew^lt aus der Gnippe bestehend 
aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten substituiert ist. Solche Reste sind z. B. Alkalicaiboxylat oder 50 
Carbonyloxy-tri-(hydroxyethyl)anMnonium- oder Sulfonyloxy-tri-(hydroxyethyl)ammoniumreste. 
Weiterfain betrifft die Erfindung die neuen Verbindungen der Formel IH, 

H <^ ^COCHs 

III 55 



R^NH ^C0R5 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R^ einen Phenylrest bedeutet, der gege- 
benenfalls durch einen oder mehrere Alkoxyreste mit bis zu 20 C-Atomen oder Alkoxycarbonylreste mit 4 bis zu 20 C- 
Atom«i, sowie durch wasseriaslich machende Substituenten, ausgewahlt aus der Gnippe bestehend aus Carboxylat-, 60 
Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, substituiert ist und R^ eine offenkettige, verzweigte oder cyclische Alkyl-, Al- 
koxy- oder Alkoxyalkylgruppe mit jeweils bis zu 18 C-Atomen oder eine Aryloxygruppe bedeutet. 

Beispielhaft sind in der folgenden l^belle 1 die bevorzugten erfindungsgemaBen \^ibindungen der Formel DI ge- 
nannt 

65 
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C2H5 


X 


mstia 




C16H33OCO 


C2H5 


X 


ortho 


25 


CI6H33OCO 


O2H5 




or cxio/para 




C17H35OCO 


C2H5 


X 


para 




O17H35OCO 


^ tT— 
O2H5 


X 


niBta 




C17H35OCO 


O2H5 


X 


ortho 


30 


CI7H35OCO 


C2H5 




ortno/para 




CI8H37OCO 


02^15 


X 


para 




C18H37OCO 


C2H5 


X 


meta 




CI8H37OCO 


C2H5 


X 


ortho 


35 


C18H37OCO 


C2H5 


2 


ortho/para 




C3H7OCO 


C3H7 


1 


para 




C3H7OCO 


C3H7 


1 


meta 




C3H7OCO 


C3H7 


1 


ortho 


40 


C3H7OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


para 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


meta 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


ortho 


45 


C4H9QCO 


C3H7 


0 


or uho/ para 




C5H11OCO 


C3H7 


X 


para 






C3H7 


X 


meta 




/-» TT /"N/^rx 
C5H11OCO 


. C3H7 


1 
X 


ortho 


50 


/-t TT /"V^/^ 
C5HIIOCO 


C3H7 


0 


orcAO/para 




CgHisOCO 


TT 
C3H7 


X 


para 




CeHi30C0 


C3H7 


X 


meta 




C6H130CO 


t T 
C3H7 


1 
X 


orcuo 


55 


C6H130CO 


TT 
C3H7 


2 


ortho/para 




C8H170CO 


TT 
C3H7 


X 


para 




C8H17OCO 


^ TT 
C3H7 


X 


meta 




C8H17OCO 


C3H7 


X 


ortho 


60 


C8H17OCO 


C3H7 




orcno/para 






U3H7 


X 


para 




C12H25OCO 


C3H7 


1 


meta 




C12H25OCO 


C3H7 


1 


ortho 


65 


C12H25OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


C3H7 


1 


para 



6 



DE 197 12 033 A 1 



X 


RS 


n 


Position 


C13H270CO 


C3H7 


1 


roeta 


C13H270CO 


C3H7 


1 


ortho 


C13H270CO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C3H7 


1 


para 


C14H290CO 


C3H7 


1 


meta 


C14H290CO 


C3H7 


1 


ortho 


C14H290CO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C3H7 


1 


para 


C15H310CO 


C3H7 


1 


meta 


C15H310CO 


C3H7 


1 


ortho 


C15H310CO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C3H7 


1 


para 


C16H330CO 


C3H7 


1 


meta 


C16H330CO 


C3H7 


1 


ortho 


C16H330CO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C3H7 


1 


para 


C17H350CO 


C3H7 


1 


meta 


C17H350CO 


C3H7 


1 


ortho 


C17H350CO 


C3H7 


2 


ortho/peura 


C18H370CO 


C3H7 


1 


para 


C18H370CO 


C3H7 


1 


meta 


C18H370CO 


C3H7 


1 


ortho 


C18H370CO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C4Hg 


1 


para 


C3H70CO 


C4H9 


1 


meta 


C3H70CO 


C4H9 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


para 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


meta 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C4H9 


1 


para 


C5H11OCO 


C4H9 


1 


meta 


C5H11OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C4H9 


1 


para 


CeHisOCO 


C4H9 


1 


meta 


C6H13OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C4H9 


1 


para 


C8H17OCO 


C4H9 


1 


meta 


C8Hi70CO 


C4H9 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C12H2SOCO 


C4H9 


1 


para 


C12H25OCO 


C4H9 


1 


meta 


C12H25OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


para 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


meta 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


ortho 
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X 




11 


ir%/o X I.* xuu 




V#4n9 


2 


ortho/para 






1 


para 


C14H29OCO 


^4119 




ni6ta 






1 


ortho 




\^4£i9 


2 


ortho/para 




^4x19 


1 


para 


TT_ ^ /"V^O 


Vi.4119 


1 


meta 


C15H31OCU 


v<>4^9 




ortho 


/-« TT rsf^rs 
C15H31OCO 


v^4"9 


2 


ortho/para 


CI6H33OCO 


l^4£i9 


1 


para 


C16H330CO 


Pit Wrt 
^4^9 




in6ta 


C16H33OCO 


^4"9 


1 

X 


ortho 


CI6H33OCO 


U4rl9 


2 


ortho /oar a 


/«l TT 

C17H35OCO 


P -Ro 


1 


para 


TT /V^^ 
C17H35OCO 


Pit Hi* 


1 


jneta 


C17H35OCO 


P^W« 
^4*19 


1 

X 


ortho 


C17H35OCO 


C4H9 


0 

A 


ortho /oara 


CI8H37OCO 


C4H9 


X 


^Okx 01 


CI8H37OCO 


C4n9 


1 

X 


tn6ta 


C18H37OCO 


U4H9 


1 

X 


ortho 


C18H370CO 


^4*19 


«i 


ortho /oara 




Pe'W* 4 




para 


C3H7OCO 




1 

X 


inGta 


C3H7OCO 


P^tT- 4 


X 


ortho 


C3H7OCO 


C5H11 


0 

si 


ortho /oar a 


C4H9OCO 


C5H11 


1 
X 


para 


C4H9OCO 


CsHll 






C4H9OCO 


C5H1I 


• i. 


WX bUW 


C4H9OCO 


C5H1I 


*> 


r*T*t Im /"nara 

UX ^ax 


CsHiiOCO 


TT 

C5H1I 


•1 

X 


^AX CI 


C5H11OCO 


i-l TT 

C5HII 


X 




C5H11OCO 


C5H1I 


1 
X 




C5H11OCO 


C5«-ll 




ortho /oara 


C6H13OCO 


C5H11 


1 

X 


para 


C6H13OCO 


C5H1I 


X 


rnsta 


C6H13OCO 


C5HH 


1 

X 


ortho 


C6H13OCO 


C5H11 




ortho/oara 


C8H17OCO 




1 

X 


para 


C8H17OCO 




1 

X 


ni6ta 


C8H17OCO 




1 

X 


ortho 


C8H17OCO 




0 


ortho/oara 


C12H25OCO 


C5HII 


1 

X 


para 


C12H25OCO 


C5H1I 


1 

X 


msta 


C12H25OCO 


#-1 _TJ^ _ 
C5HII 


1 

X 


ortho 


C12H25OCO 


C5H1I 


0 


ortho/oara 


v<13"27^-'^^ 




1 


para 


C13H27OCO 


C5H11 


1 


meta 


C13H27OCO 


C5H11 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C5H11 


1 


para 
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X 




n 


Position 




C14H29OC0 


CsHii 


1 


meta 


5 


C14H29OC0 


C5H11 


1 


ortho 




C14H290CO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C1SH31OC0 


C5H11 


1 


para 




C15H310CO 


C5H11 


1 


meta 


10 


C15H310CO 


CsHu 


1 


ortho 


C15H310CO 


CsHii 


2 


ortho/para 




C16H330CO 


CsHii 


1 


para 




C16H330CO 


C5H11 


1 


meta 


IS 


C16H330CO 


C5H11 


1 


ortho 




C16H330CO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C17H350CO 


CsHii 


1 


para 




C17H350CO 


C5H11 


1 


meta 


20 


C17H350CO 


C5H11 


1 


ortho 




C17H350CO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C18H370CO 


CsHii 


1 


para 




C18H370CO 


C5H11 


1 


meta 


25 


C18H370CO 


C5H11 


1 


ortho 




C18H370CO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C3H70CO 


C6H13 


1 


para 




C3H70CO 




1 


meta 


30 


C3H70CO 


C6H13 


1 


ortho 




C3H70CO 


C6H13 


2 


ortho/para 




C4H90CO 


CeHn 


1 


para 




C4H90CO 


C6H13 


1 


meta 


35 


C4H90CO 


C6H13 


1 


ortho 




C4H90CO 


C6H13 


2 


ortho/para 




CsHiiCXZO 


C6H13 


1 


para 




C5H11OCO 


C6H13 


1 


meta 


40 


CsHiiOCO 


C6H13 


1 


ortho 




C5H11OCO 


C6H13 


2 


ortho/para 




C6H13OCO 


C6H13 


1 


para 




C6H13OCO 




1 


meta 


45 


C6H13OCO 


C6H13 


1 


ortho 




C6H13OCO 


C6H13 


2 


ortho/para 




C8H17OCO 


C6H13 


1 


para 




C8H170CO 


CeHn 


1 


meta 


SO 


C8H17OCO 




1 


ortho 




C8H17OCO 


C6H13 


2 


ortho/para 




C12H25OCO 


C6H13 


1 


para 




C12H25OCO 


C6H13 


1 


meta 


55 


C12H25OCO 


C6H13 


1 


ortho 




C12H25OCO 


C6H13 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


CeHn 


1 


para 


60 


C13H27OCO 


C6H13 


1 


meta 


C13H27OCO 


C6H13 


1 


ortho 




C13H27OCO 


C6H13 


2 


ortho/para 




Ci4H29CX:0 


C6H13 


1 


para 


65 


Ci4H29Cx:o 


CeHn 


1 


meta 


C14H29OCO 


C6H13 


1 


ortho 
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X 




n 


Position 




C14H290CO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C6H13 


1 


para 


C15H310CO 


C6H13 


1 


meta 


C15H310CO 


C6H13 


1 


ortho 


C15H310CO 


C6H13 


2 


ortno/para 


C16H330CO 


C6H13 


1 


para 


C16H330CO 


C6H13 


1 


meta 


C16H330CO 


C6H13 


1 


ortho 


C16H330CO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C6H13 


1 


para 


C17H350CO 


C6H13 


1 


meta 


C17H350CO 


C6H13 


1 


ortho 


C17H350CO 


CeHis 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C6H13 


1 


para 


C18H370CO 


C6H13 


1 


meta 


C18H370CO 


C6H13 


1 


ortho 


C18H370CO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


CH3O 


1 


para 


C3H70CO 


CH3O 


1 


meta 


C3H70CO 


CH3O 


1 


ortho 


C3H70CO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


CH3O 


1 


para 


C4H90CO 


CH3O 


1 


meta 


C4H90CO 


CH3O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


CH3O 


1 


para 


C5H11OCO 


CH3O 


1 


meta 


C5H11OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C6Hi3Cx:o 


CH3O 


1 


para 


C6H13OC0 


CH3O 


1 


meta 


C6H13OC0 


CH3O 


1 


ortho 


C6H13OC0 


CH3O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


CH3O 


1 


para 


C8H17OC0 


CH3O 


1 


meta 


C8H17OC0 


CH3O 


1 


ortho 


C8H17OC0 


CH3O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


CH3O 


1 


para 


C12H25OCO 


CH3O 


1 


meta 


C12H25OCO 
C12H25OCO 


CH3O 


1 

2 


ortho 

ortho/para 


C13H27OCO 
C13H27OCO 


CH30 
CH30 


1 
1 


para 
meta 


C13H27OCO 


CH30 


1 


ortho 


C13H27OCO 


CH30 


2 
1 


ortho/para 
para 


C14H29OCO 
C14H29OCO 


CH3O 


X 

1 


meta 


C14H29OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C14H29OCO 
C1SH31OCO 


CH3O 
CH3O 


2 
1 


ortho/para 
para 
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X 




n 


Position 


C15H310CO 


CH3O 


1 


meta 


Ci5H3iCx:o 


CH3O 


1 


ortho 


C15H31OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


CH3O 


1 


para 


C16H33OCO 


CH3O 


1 


meta 


C16H33OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C16H33OC0 


CH3O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


CH3O 


1 


para 


C17H35OCO 


CH3O 


1 


meta 


C17H35OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C17H35OC0 


CH3O 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


CH3O 


1 


para 


C18H37OCO 


CH3O 


1 


meta 


C18H37OC0 . 


CH3O 


1 


ortho 


C18H37OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C2H5O 


1 


para 


C3H7OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C3H7OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C4H9OC0 


C2H5O 


1 


para 


C4H9OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C4H9OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C2H5O 


1 


para 


C5HX1OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


CaHisCXJO 


C2H5O 


1 


para 


C6H13OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C6H13OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C2H5O 


1 


para 


C8H17OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C8H17OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C2H5O 


1 


para 


C12H25OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C12H25OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C2H5O 


1 


para 


C13H27OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C2H5O 


1 


para 


C14H29OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C2H5O 


1 


para 


C15H31OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C2HSO 


1 


ortho 
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X 




n 


Position 


C15H310CO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C2H5O 


1 


para 


C16H33OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C16H33OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C2H5O 


1 


para 


C17H35OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C17H35OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C17H350CO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C2H5O 


1 


para 


C18H37OCO 


C2H5O 


1 


meta 


Ci8H37Cx:o 


C2H5O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C3H7O 


1 


para 


C3H70CO 


C3H7O 


1 


meta 


C3H70CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C3H7O 


1 


para 


C4H90CO 


C3H7O 


1 


meta 


C4H90CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C3H7O 


1 


para 


C5H110CO 


C3H7O 


1 


meta 


C5H110CO 


C3H7O 


1 


ortho 


CsHiiCXJO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C6H130CO 


C3H7O 


1 


para 


C6H130CO 


C3H7O 


1 


meta 


C6H130CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C6H130CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C8H170CO 


C3H7O 


1 


para 


C8H170CO 


C3H7O 


1 


meta 


C8H170CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C8H170CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


C3H7O 


1 


para 


C12H250CO 


C3H7O 


1 


meta 


C12H250CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C12H250CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C3H7O 


1 


para 


Ci3H270CO 


C3H7O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C3H7O 


1 


para 


C14H290CO 


C3H7O 


1 


meta 


C14H290CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C1SH310CO 


C3H7O 


1 


para 


CisH3iOCO 


C3H7O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C3H7O 


1 


para 
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X 


R5 


n 


Position 


C16H330CO 


C3H70 


1 


meta 


C16H330CO 


C3H70 


1 


ortho 


C16H330CO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C3H70 


1 


para 


CitHbsOCO 


C3H70 


1 


meta 


Ci7H35CX:0 


C3H70 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C18H37OC0 


C3H70 


1 


para 


C18H37OCO 


C3H70 


1 


meta 


C18H37OCO 


C3H70 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C3H7OC0 


C4H90 


1 


para 


C3H7OCO 


C4H90 


1 


meta 


C3H7OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C3H7OC0 


C4H90 


2 


ortho/para 


C4H9OC0 


C4H90 


1 


para 


C4H9OCO 


C4H90 


1 


meta 


C4H9OC0 


C4H90 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C4H90 


2 


ortho/peara 


C5H11OCO 


C4H90 


1 


para 


CsHiiCXIO 


C4H90 


1 


meta 


C5H11OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C4H90 


1 


para 


C6H13OCO 


C4H90 


1 


meta 


C6H13OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C4H90 


1 


para 


C8H17OCO 


C4H90 


1 


meta 


C8H170CO 


C4H90 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C4H90 


1 


para 


C12H25OCO 


C4H90 


1 


meta 


C12H2SOCO 


C4H90 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C4H90 


1 


para 


C13H27OCO 


C4H90 


1 


meta 


C13H27OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C4H90 


1 


para 


C14H29OCO 


C4H90 


1 


meta 


C14H29OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C4H90 


1 


para 


C15H31OCO 


C4H90 


1 


meta 


C15H31OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C4H90 


1 


para 


C16H33OCO 


C4H90 


1 


meta 


C16H33OCO 


C4H90 


1 


ortho 



DE 197 12 033 A 1 



I Position 



10 



15 



20 



IC16H33OCQ 



[C17H35QCO 
C17H35OCO 

IC17H35QCO 
[C17H35OCO" 

[C18H37QCO 

[C18H37OCO" 

|Ci8H37CK:^ 



I C18H370CO 
IC3H70CO 



30 



35 



40 



45 



SO 



55 



60 



65 



I C3H70CQ 



I C3H70CO 
C4H9QCQ' 
C4H9QCQ 
IC4H90CO 



25 IC4H9OCO 



IcsHiiOCO 



IC5H11OCO 
C6H13QCO 
C6H13OCQ 

1 C6H13QCO 



IC6H13OCO 



I C8H17OCQ 



|CaHi70C0 



rC8Hi70CO 

|c8Hi7Cx:q" 
[C12H250CQ 
IC12H250C0" 



rci2H25Qco 
C12H25QCQ' 
I C13H270CO 

rCi3H270CO 
C13H27OC0" 

1 Ci3H27Cx:q" 



IC14H29QCO 
1C14H290CO"' 



rCl4H290CO 

1C14H29QC0" 



I C15H310CO 
[C15H310CO 



I C15H310CO 



|Ci6H33CK^O 

1C16H33QCO 



[C16H330CQ 

Ci6H33CK:Q 
IcnHasQCo' 



C4H90 



C4H90 
C4H90 
C4H90 
C4H9Q 
C4H90 
C4H90 
C4H90 



2^ 

1 



I or tho /para^ 
para 



C4H9O 
C5H11O 



2^ 

1 



fmeta 
jortho 
[ortho /para^ 

I para 
I meta 
ortho 
rortKoTpara" 



C5H11O 



C5H11O 



C5H11O 
C5H11O 
C5H11O 

CsHuO 



1 
2 



[m eta 
I ortho 



I ortho /para^ 
I para 
[roeta 
ortho 



C5H11Q 



CsHuO 
C5H11O 
C5H11O 



2^ 
1 



Portho/para 



I para 
I roeta 
[ortho 



C5H11O 
C5H11O 
C5H11O 
C5H11O 
C5H11O 



1 ortho/para 



[para 
I meta 
ortho 



ortho/para 



C5H11O 



C5H11O 



1 



para 
meta 



C5H11O 
C5H11O 
C5H11O 
CsHiiO 



C5H11O 



1 



C5H11Q 
CsHiiQ, 
C5H11O 
CsHuO 



C5H11O 
C5H11O 



C5H11O 
C5H11O 



I para 
I meta 
ortho 



I ortho/para 



C5H11O 
C5H11O 
C5H11O 



C5H11O 



1 

2 



C5H11O 
CsHiiO 



1^ 
1 



para 
I meta 



C5H11O t 1 
C5H11Q ^_ 
CsHiiQ_ I 1 



14 



DE 197 12 033 A 1 



X 


R5 


n 


Position 


C17H350CO 


C5H11O 


1 


meta 


C17H350CO 


C5H11O 


1 


ortho 


C17H350CO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C5H11O 


1 


para 


C18H370CO 


CsHuO 


1 


meta 


C18H370CO 


C5H11O 


1 


ortho 


C18H370CO 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C6H13O 


1 


para 


C3H70CO 


C6H13O 


1 


meta 


C3H70CO 


C6H13O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C6H13O 


1 


para 


C4H90CO 


C6H13O 


1 


meta 


C4H9OC0 


C6H13O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C6H13O 


1 


para 


C5H110CO 


C6H13O 


1 


meta 


CsHiiOCO 


C6H13O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C6H13O 


2 


ortho/paxa 


C6H13OCO 


C6H13O 


1 


para 


C6H13OCO 




1 


meta 


C6H13OCO 


C6H13O 


1 


ortho 


C6H13OCO 




2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C6H13O 


1 


para 


C8H17OCO 


C6H13O 


1 


meta 


G8H17OCO 


C6H13O 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C6H13O 


1 


para 


C12H25OCO 


C6H13O 


1 


meta 


C12H2SOCO 


C6H13O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C6H13O 


1 


pcura 


C13H27OCO 


C6H13O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C6H130 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C6H130 


1 


para 


C14H29OCO 


C6H130 


1 


meta 


C14H29OCO 


C6H130 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C6H130 


1 


para 


C1SH31OCO 


C6H130 


1 . 


meta 


C15H31OCO 


C6H130 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


CsHxsO 


1 


para 


C16H33OCO 


C6H13O 


1 


meta 


C16H33OCO 


CeHnO 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C6H13O 


1 


para 


C17H35OCO 


C6H13O 


1 


meta 


C17H3SOCO 


C6H13O 


1 


ortho 



15 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n 


posxuion 


C17H350CO 


f% TT r\ 

C6H13O 


9 


QxI.IlU/ pclXCl 


C18H370CO 


C6H13O 


1 

X 


para 


C18H370CO 


rr C\ 

C6H13U 


1 


iUQua 


C18H370CO 


C6H13U 


1 

X 


ux uuu 


C18H370CO 




0 
ct 




C3H70CO 


C7H15U 


1 


^ax a 


C3H70CO 


(-.7ni5U 


X 


Luc L>Q. 


C3H70CO 


C7HI5O 


X 




C3H70CO 


C7H15O 


A 


UX UilU/ ^CLi. CI 


C4H90CO 


C7H15O 


X 


yclx CL 


C4H90CO 


C7H15O 


X 


4* 9 


C4H90CO 


C7H15O 


X 


UXUXLw 


C4H90CO 


TT 

C7H15O 


0 




C5H110CO 


C7HI5O 


X 




C5H110CO 


C7H15O 


X 




C5H110CO 


C7HI5O 


X 




C5H110CO 


C7HI5O 


2 


OlTuJlO/ pctx^o. 


C6H130CO 


C7H15O 


X 


pd.r'cL 


C6H130CO 


C7HI5O 


X 




C6H130CO 


C7H15O 


X 


OXUXIO 


C6H130CO 


C7H15O 


0 


uxuxiu/ y wJ- w 


C8H170CO 


C7H150 


1 
X 


peuua 


C8H170CO 


C7H150 


X 




C8H170CO 


C7H150 


X 


Ox uuu 


C8H170CO 


C7H150 


2 


OXuIlO/ pax a 


C12H250CO 


C7H150 


•I 

1 


para 


C12H250CO 


C7H150 


1 


mdta 


C12H250CO 


C7H15O 


1 


ore AO 


C12H250CO 


C7H15O 


2 


Oj. uUO/ pa£^a 


C13H270CO 


C7H15O 


1 


para 


C13H270CO 


C7Hi50 


1 


rtista 


C13H270CO 


C7Hi50 


1 


orth-o 


C13H270CO 


C7H150 




oxuxxu/ pax a 


C14H290CO 


C7H150 


X 


paxa 


C14H290CO 


C7H150 


1 

X 




C14H290CO 


C7H150 


X 




C14H29OC0 


C7H150 


z 


Ox uXiw/ pax GL 


C15H310CO 


C7H150 


X 


paxa 


C15H310CO 


C7H150 


X 


IliBta 


C15H310CO 


C7H150 


1 


Ox uXIO 


C15H310CO 


C7H150 


2 


Ox CAO/ pax a 


C16H330CO 


C7H150 


1 


par€i 


C16H330CO 


C7H150 


X 


iDSta 


C16H330CO 


C7H150 


X 


Ox uiio 


C16H330CO 


C7H150 


0 








1 


para 


C17H350CO 


C7H150 


1 


meta 


C17H350CO 


C7H150 


1 


ortho 


C17H350CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


CiaH370CO 


C7H150 


1 


para 



16 



DE 197 12 033 A 1 



X 


R5 


n 


Position 


C18H370CO 


C7H150 


1 


meta 


C18H370CO 


C7H150 


1 


ortho 


C18H370CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C8H170 


1 


para 


C3H70CO 


CaHi70 


1 


meta 


C3H70CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C8H17O 


1 


para 


C4H90CO 


C8H17O 


1 


meta 


C4H90CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


CeHi70 


1 


para 


CsHiiOCO 


C8H17O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C8H170 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C8H170 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C8H170 


1 


para 


C6H13OCO 


C8H170 


1 


meta 


C6H13OCO 


C8H170 


1 


ortho 


CeHisOCO 


C8H170 


2 


ortho/para 


C8H170CO 


C8H170 


1 


para 


C8H170CO 


C8H170 


1 


meta 


C8H170CO 


C8H170 


1 


ortho 


C8H170CO 


C8H170 


2 


ortho/para. 


C12H250CO 


C8H170 


1 


para 


C12H250CO 


C8H170 


1 


meta 


C12H250CO 


C8H170 


1 


ortho 


C12H250CO 


C8H170 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C8H170 


1 


para 


C13H270CO 


C8H170 


1 


meta 


Ci3H27CX:0 


C8H170 


1 


ortho 


C13H270CO 


C8Hi70 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C8H17O 


1 


para 


C14H290CO 


C8H17O 


1 


meta 


C14H290CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C8H17O 


1 


para 


C15H310CO 


C8H17O 


1 


meta 


C15H310CO 


C8HX70 


1 


ortho 


C15H310CO 


C8H17O 


i 


ortho/para 


C16H330CO 


C8H17O 


1 


para 


C16H330CO 


C8H17O 


1 


meta 


C16H330CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C16H330CO 


C8Hi70 


2 


ortho/para 


C17H3SOCO 


C8H170 


1 


para 


C17H350CO 


C8H170 


1 


meta 


C17H350CO 


C8H170 


1 


ortuo 


C17H350CO 


C8H170 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C8H170 


1 


para 


C18H370CO 


CeHi70 


1 


meta 


C1BH370CO 


CaHi70 


1 


ortho 



17 
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X 




n 1 




C18H370CO 


C8HI7O 


9 1 i 


ortho /oara 1 


C3H70CO 


C12H25U 


1 1 


Dara | 


C3H70CO 


Cl2H25^ 


1 

X 1 


fneta 1 


C3H70CO 


W2W25^ 


1 1 


ortho j 


C3H70CO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C12H25O 


1 


para 


C4H90CO 




1 r 


meta 1 


C4H90CO 


C12H25O 


1 1 


ortho 


C4H90CO 


C12H25O 


2 
1 


ortho/para 
para 


C5H110CO 
C5H110CO 


C12H25O 
C12H25O 


1 


meta 


C5H110CO 
C5H110CO 

CfiHisOCO 

C6H13OCO 

C6H13OCO 

C6H13OCO 

C8H17OCO 

C8H17OCO 

C8H17OCO 

C8H17OCO 

C12H25OCO 

C12H25OCO 

C12H25OCO 

C12H25OCO 

C13H27OCO 

C13H27OCO 

C13H27OCO 

C13H27OCO 

C14H29OCO 

C14H29OCO 

C14H29OCO 

C14H29OCO 

C15H31OCO 

C15H31OCO 

C15H31OCO 

C15H31OCO 

C16H33OCO 

C16H33OCO 

C16H33OCO 
C16H33OCO 
C17H35OCO 
C17H35OCO 
C17H35OCO 
C17H35OCO 

C18H37OCO 
C18H37OCO 
C18H37OCO 
C3H7OCO 


C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H2SO 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H2SO 

C12H25O 

C12H2SO 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H2SO 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H2SO 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

CX2H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C12H25O 

C14H29O 


1 

2 1 

1 

1 

1 

2 

1 

1 

1 

2 

1 ^ 

1 

1 

2 

1 

1 

1 

2 

1 

1 

1 

2 

1 

1 

1 

2 

1 

1 

1 

2 

1 

1 

1 

2 

1 

1 

1 

. 2 
1 


ortho 

ortho/para 
para 
meta 
ortho 

ortho/para 
para 

meta 1 

ortho 

ortho/para 

para 1 

meta 1 

ortho 

ortho/para 
para 
meta 
ortho 

ortho/para 
para 
meta 
ortho 

ortho/para 

para 

meta 

ortho j 

ortho/para 

para j 
jmeta 1 
1 ortho 
1 ortho/para 

para 1 
1 meta 1 

ortho J 

ortho/para 1 

para 

meta 

ortho 

1 ortho/para 

jpara 1 



18 
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X 




n 


Position 


C3H70CO 


C14H290 


1 


meta 


C3H70CO 


C14H290 


1 


ortho 


C3H70CO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C14H290 


1 


para 


C4H90CO 


C14H290 


1 


meta 


C4H90CO 


C14H290 


1 


ortho 


C4H90CO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C14H290 


1 


para 


C5H110CO 


C14H290 


1 


meta 


C5H110CO 


C14H290 


1 


ortho 


C5H110CO 


C14H290 


2 


ortho/para 


CeHisOCO 


C14H290 


1 


para 


C6H13OCO 


C14H290 


1 


meta 


C6H13OCO 


C14H290 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C14H290 


2 


ortho/para 


' C8H17OCO 


C14H290 


1 


para 


C8HX7OCO 


C14H290 


1 


meta 


C8H17OCO 


C14H290 


1 


ortho 


C8Hi7Ck:o 


C14H290 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C14H290 


1 


para 


C12H25OC0 


C14H290 


1 


meta 


C12H25OCO 


C14H290 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C14H290 


1 


para 


C13H27OCO 


C14H290 


1 


meta 


C13H27OC0 


C14H290 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C14H290 


2 


ortho /psura 


Ci4H29Cx:o 


C14H290 


1 


para 


C14H290CO 


C14H290 


1 


meta 


C14H290CO 


C14H290 


1 


ortho 


C14H290CO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C14H290 


1 


para 


C15H310CO 


C14H290 


1 


meta 


C15H310CO 


C14H290 


1 


ortho 


Ci5H3iOCO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C14H290 


1 


para 


Ci6H330CO 


C14H290 


1 


meta 


C16H330CO 


C14H290 


1 


ortho 


C16H330CO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C14H290 


1 


para 


C17H350CO 


C14H290 


1 


meta 


C17H350CO 


C14H290 


1 


ortho 


C17H350CO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C14H290 


1 


para 


C18H370CO 


C14H290 


1 


meta 


C18H370CO 


C14H290 


1 


ortho 


C18H370CO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C16H330 


1 


para 


C3H70CO 


C16H330 


1 


meta 


C3H70CO 


C16H330 


1 


ortho 



19 
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X 


R5 


n 


Position 


C3H70CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C16H33O 


1 


para 


C4H90CO 


C16H33O 


1 


meta 


C4H90CO 


C16H330 


1 


ortho 


C4H90CO 


C16H330 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C16H330 


1 


para 


C5H110CO 


C16H330 


1 


meta 


C5H110CO 


C16H330 


1 


ortho 


C5H110CO 


C16H330 


2 


ortho/para 


C6H130CO 


• C16H330 


1 


para 


C6H130CO 


C16H33O 


1 


meta 


CgHiaOCO 


C16H330 


1 


ortho 


CgHiaOCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C8H170CO 


C16H33O 


1 


para 


C8H170CO 


C16H33O 


1 


meta 


C8H170CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C8H170CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


C16H33O 


1 


para 


C12H250CO 


C16H330 


1 


meta 


C12H250CO 


C16H330 


1 


ortho 


C12H250CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C16H33O 


1 


para 


C13H270CO 


C16H33O 


1 


meta 


C13H270CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C13H270CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C16H33O 


1 


para 


C14H290CO 


C16H33O 


1 


meta 


C14H290CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C16H33O 


1 - 


para 


C15H310CO 


C16H33O 


1 


meta 


C15H310CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C1SH310CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C16H33O 


1 


para 


C16H330CO 


C16H33O 


1 


meta 


C16H330CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C16H330CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C16H33O 


1 


para 


C17H350CO 


C16H33O 


1 


meta 


C17H350CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C17H350CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C16H33O 


1 


para 


C18H370CO 


C16H33O 


1 


meta 


C18H370CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C18H37O 


1 


para 


C3H70CO 


C18H37O 


1 


meta 


C3H70CO 


C18H37O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C18H37O 


1 


para 



20 
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X 


r5 


n 


Position 




C4H90CO 


C18H37O 


1 


meta 




C4H90CO 


C18H37O 


1 


ortho 




C4H90CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 




C5H110CO 


C18H37O 


1 


para 




C5H110CO 


C18H37O 


1 


meta 


• 10 


C5H110CO 


C18H37O 


1 


ortho 


C5H110CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 




CeHiaOCO 


C18H37O 


1 


para 




C6H13OCO 


C18H37O 


1 


meta 


15 


C6H13OCO 


C18H37O 


1 


ortho 




CeHiaCXIO 


C18H37O 


2 


ortho/para 




C8H17OCO 


C18H37O 


1 


para 




C8H17OCO 


C18H37O 


1 


meta 


20 


CsHivOCO 


C18H37O 


1 


ortho 




C8H17OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 




C12H25OCO 


C18H37O 


1 


para 




C12H25OCO 


C18H37O 


1 


meta 


25 


C12H25OCO 


C18H37O 


1 


ortho 




C12H25OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


C18H37O 


1 


para 




C13H27OCO 


C18H37O 


1 


meta 


30 


C13H27OCO 


C18H37O 


1 


ortho 




C13H27OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 




CUH29OCO 


C18H37O 


1 


para 




C14H29OCO 


C18H37O 


1 


meta 


35 


C14H290C0 


C18H37O 


1 


ortho 




C14H290CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 




Ci5H3iCx:o 


C18H37O 


1 


para 




C15H310CO 


C18H37O 


1 


meta 


40 


Ci5H3iCx:o 


C18H37O 


1 


ortho 




C15H31OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 




C16H33OCO 


C18H37O 


1 


para 




C16H33OCO 


C18H37O 


1 


meta 


45 


C16H33OCO 


C18H37O 


1 


ortho 




Ci6H33Cx:o 


C18H37O 


2 


ortho/para 




C17H35OCO 


CiaH370 


1 


para 




C17H35OCO 


C18H37O 


1 


meta 


50 


C17H35OCO 


C18H37O 


1 


ortho 




C17H35OCO 


CX8H37O 


2 


ortho/para 




C18H37OC0 


C18H37O 


1 


para 




C18H37OCO 


C18H37O 


1 


meta 


55 


C18H37OCO 


C18H37O 


1 


ortho 




Ci8H37CX!0 


C18H37O 


2 


ortho/para 




CH3O 


CH3 


1 


para 




CH3O 


CH3 


1 


meta 


60 


CH3O 


CH3 


1 


ortho 




CH3O 


CH3 


2 


ortho/para 




C2H5O 


CH3 


1 


para 


65 


C2H5O 


CH3 


1 


meta 


CaHsO 


CH3 


1 lortho 





21 
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X 




n 


rosicion. 


C2H50 


^£13 




UX UriLXVi// ^CLX U 


C3H70 


Un.3 


1 
J. 


^dx d 


C3H70 


u«fi3 


1 

X 




C3H70 


u.n.3 


1 


V/X 


C3H70 


^n3 


2 


offcho /t)a.f a. 

wx y M *■ 


rr e\ 
C4H9O 


^4*3 


1 




TT f\ 
C4H9O 


Vm*ii3 


1 

X 


meta. 


C4H9O 


v.^n.3 


1 

X 


ortlio 


C4H9O 


L.rl3 


0 
A 


0 r hh.o / T) a a. 

wx wA*W/ ^mJU u 


CsHiiO 


PC* 


1 
X 


^ax ci 


C5H11O 




1 


mot" a 

lUCS UCl 


C5H11O 


un3 


X 


nrt* hn 

V/X 


C5H11O 


Un3 


0 




C6H13O 


PIT- 


1 

X 


j^ax Ci 


C6H13O 


Crl3 


X 




C6H13O 


PU-. 

L.rl3 


1 

X 


wx ^XIW 


C6H13O 


L»rl3 


9 


wx LtllW/ ^OLXCfc 


C8H17O 


PU- 


X ■ 


^CLX Ct 


C8H17O 


PH*» 
^•£13 


X 


JQQta. 


C8H17O 


PH« 


1 

X 




C8H17O 


PTT.» 
Crl3 




ortho/nar'a. 


C12H25O 


PU* 


1 

X 


y o-x a 


C12H25O 


dl3 


X 




C12H25O 


CH3 


X 


Ox UUO 


C12H25O 


CH3 


Z 


Ox uno/ pax d. 


CX3H27O 


CH3 


1 


para. 


C13H27O 


CH3 


•1 
X 




C13H27O 


CH3 


X 


Ox UUU 


C13H27O 


CH3 


z 


WXl^llW/ J^CiXOL 


C14H29O 


CH3 


X 


na Ka 


C14H29O 


CH3 


X 




C14H29O 


Cn3 


X 


Wx uixw 


C14H29O 


CH3 




wx uixw/ ^ax a 


C15H31O 


CH3 


X 


pax d 


C15H31O 


CH3 


X 




C15H31O 


CH3 


■1 
X 


Off" Virt 

(JX UxLW 


C15H31O 


CH3 




r*T"^ Virt /"na T*a 
wx L>iiw/ ^ax vi 


C16H33O 


CH3 


X 


pax a 


C16H33O 


Cti3 


X 




C16H33O 


CH3 


X 


Ox UXllJ 


C16H33O 


CH3 


9 


rtr»i*1irt / na 7"a 


C17H35O 


VJ113 


X 


T^a T"a 
pax a 


C17H35O 


url3 


X 




C17H35O 


PU« 


X 




C17H35O 


WI13 


9 


ortho/Dara 




CH3 


1 


para 


CX8H37O 


CHa 


1 


meta 


C18H37O 


CH3 


1 


ortho 


C18H37O 


CH3 


2 


ortho/para 


CH3O 


C2H5 


1 


para 



22 
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X 


R5 


n 


Position 


CH30 


C2H5 


1 


meta 


CH30 


C2H5 


1 


ortho 


CH30 


C2H5 


2 


ortho/para 


C2H50 


C2H5 


1 


para 


C2H50 


C2H5 


1 


meta 


C2H50 


C2H5 


1 


ortho 


C2HSO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C3H70 


C2H5 


1 


para 


C3H70 


C2H5 


1 


meta 


C3H70 


C2HS 


1 


ortho 


C3H70 


C2H5 


2 


ortho/para 


C4H90 


C2H5 


1 


para 


C4H9O 


C2H5 


1 


meta 


C4H9O 


C2H5 


1 


ortho 


C4H9O 


C2HS 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C2H5 


1 


para 


C5H11O 


C2H5 


1 


meta 


C5H11O 


C2H5 


1 


ortho 


CgHiiO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C2H5 


1 


para 


C6H13O 


C2H5 


1 


meta 




C2H5 


1 


ortho 


C6H13O 


C2HS 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C2H5 


1 


para 


C8H17O 


C2H5 


1 


meta 


C8H17O 


C2H5 


1 


ortho 


C8H17O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C2H5 


1 


para 


C12H25O 


C2H5 


1 


meta 


C12H2SO 


C2HS 


1 


ortho 


C12H25O 


C2H5 


2 


ortho/pcora 


C13H27O 


. C2HS 


1 


para 


C13H27O 


C2H5 


1 


meta 


C13H27O 


C2H5 


1 


ortho 


C13H27O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C2HS 


1 


para 


Ci4H290 


C2H5 


1 


meta 


C14H29O 


C2H5 


1 


ortho 


C14H29O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C2H5 


1 


para 


C15H31O 


C2H5 


1 


meta 


C15H31O 


C2H5 


1 


ortho 


C15H31O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C2H5 


1 


para 


C16H33O 


C2H5 


1 


meta 


C16H33O 


C2H5 


1 


ortho 


C16H33O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C2H5 


1 


para 


C17H35O 


C2H5 


1 


meta 


C17H3SO 


C2H5 


1 


ortho 
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X 


R5 


n 


Position 


C17H350 


C2H5 


2 


ortho/para 


C1BH370 


C2H5 


1 


para 


C18H370 


C2H5 


1 


meta 


C18H370 


C2H5 


1 


ortho 


C18H370 


C2H5 


2 


ortho/para 


CH30 


C3H7 


1 


para 


CH30 


C3H7 


1 


meta 


CH30 


C3H7 


1 


ortho 


CH30 


C3H7 


2 


ortho/para 


C2H50 


C3H7 


1 


para 


C2HSO 


C3H7 


1 


meta 


C2H50 


C3H7 


1 


ortho 


C2H50 


C3H7 


2 


ortho/para 


C3H70 


C3H7 


1 


para 


C3H70 


C3H7 


1 


meta 


C3H70 


C3H7 


1 


ortho 


C3H70 


C3H7 


2 


ortho/para 


C4H90 


C3H7 


1 


para 


C4H90 


C3H7 


1 


meta 


C4H90 


C3H7 


1 


ortho 


C4H90 


C3H7 


2 


ortho/para 


C5H110 


C3H7 


1 


para 


CsHiiO 


C3H7 


1 


meta 


CsHuO 


C3H7 


1 


ortho 


C5H11O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C3H7 


1 


para 


C6H13O 


C3H7 


1 


meta 


C6H13O 


C3H7 


1 


ortho 


C6H13O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C3H7 


1 


para 


C8Hi70 


C3H7 


1 


meta 


C8H170 


C3H7 


1 


ortho 


C8H170 


C3H7 


2 


ortho/para 


C12H250 


C3H7 


1 


para 


C12H250 


C3H7 


1 


meta 


C12H25O 


C3H7 


1 


ortho 


C12H2SO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C3H7 


1 


para 


C13H270 


C3H7 


1 


meta 


C13H270 


C3H7 


1 


ortho 


C13H270 


C3H7 


2 


ortho/para 


CUH290 


C3H7 


1 


para 


C14H290 


C3H7 


1 


meta 


C14H290 


C3H7 


1 


ortho 


C14H290 


C3H7 


2 


ortho/para 


C15H310 


C3H7 


1 


para 


Ci5H3iO 


C3H7 


1 


meta 


C1SH31O 


C3H7 


1 


ortho 


C15H31O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C3H7 


1 


para 
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X 


R5 


n 


Position 


C16H330 


C3H7 


1 


meta 


C16H330 


C3H7 


1 


ortho 


C16H330 


C3H7 


2 


ortho/para 


Cl7H3sO 


C3H7 


1 


para 


C17H3SO 


C3H7 


1 


meta 


C17H350 


C3H7 


1 


ortho 


Ci7H3sO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C18H370 


C3H7 


1 


para 


C18H370 


C3H7 


1 


meta 


C18H370 


C3H7 


1 


ortho 


C18H370 


C3H7 


2 


ortho/para 


CH30 


C4H9 


1 


para 


CH30 


C4H9 


1 


meta 


CH30 


C4H9 


1 


ortho 


CH30 


C4H9 


2 


ortho/para 


C2H50 


C4H9 


1 


para 


C2H50 


C4H9 


1 


meta 


C2H50 


C4H9 


1 


ortho 


C2H50 


C4H9 


2 


ortho/para 


C3H70 


C4H9 


1 


para 


C3H70 


C4H9 


1 


meta 


C3H70 


C4H9 


1 


ortho 


C3H70 


C4H9 


2 


ortho/para 


C4H90 


C4H9 


1 


para 


C4H90 


C4H9 


1 


meta 


C4H90 


C4H9 


1 


ortho 


C4H90 


C4H9 


2 


ortho/para 


C5H110 


C4H9 


1 


para 


C5H110 


C4H9 


1 


meta 


C5H110 


C4H9 


1 


ortho 


C5H110 


C4H9 


2 


ortho/para 


C6H130 


C4H9 


1 


para 


C6H130 


C4H9 


1 


meta 


C6H130 


C4H9 


1 


ortho 


C6H130 


C4H9 


2 


ortho/para 


C8H170 


C4H9 


1 


para 


C8H170 


C4H9 


1 


meta 


C8H170 


C4H9 


1 


ortho 


CsHitO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C12H250 


C4H9 


1 


para 


C12H250 


C4H9 


1 


meta 


C12H250 


C4H9 


1 


ortho 


C12H250 


C4H9 


2 


ortho/para 


C13H270 


C4H9 


1 


para 


C13H270 


C4H9 


1 


meta 


C13H270 


C4H9 


1 


ortho 


C13H270 


C4H9 


2 


ortho/para 


C14H290 


C4H9 


1 


para 


C14H290 


C4H9 


1 


meta 


Ci4Ha90 


C4H, 


1 


ortho 
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X 




n 


Position 


C14H29O 




9 




C15H3IO 


C4H9 


1 

X 




C15H3IO 


P . u_ 

C4H9 






C15H31O 


C4H9 


J. 


(JX^ uJJ.V.9 


C15H31O 


p 

C4H9 


n 




CI6H33O 


C4H9 


1 


T\Si IT Si 

poLJL CL 


TT 0 


P 


1 

X 




C16H33O 


P 

C4il9 


1 

X 


wx uuu 


C16H33O 


^4119 


A 


ux VtUxj/ ^01x01 


C17H35O 




1 
X 




r% TT f\ 
C17H35O 


C4H9 


X 


lUXi U CL 


C17H35O 


P . u_ 

C4H9 


X 


\JX UliLf 


C17H35O 


P , u_ 
C4H9 


0 
z 


LIX t.XXw/ ^ClX Cl 


C18H37O 


C4H9 


X 


JLIGLX Cl 


CI8H37O 


C4H9 


1 
X 


mot* s 


CI8H37O 


C4H9 


X 


OX^UllO 


C18H37O 


C4H9 


0 


0 J: Cau/ pclj: a 


CH3O 


CsHii 


X 


PClXCL 


CH3O 


C5H1I 


X 


mot St 


CH3O 


C5H11 


X 




CH3O 


P -U- - 

C5H11 




vJi^Uiiu/ pcix Cl 


C2H5O 




1 

X 


pCLiL Cl 


C2H5O 


C5H11 


X 


moucL 


C2H5O 




X 




C2H5O 


C5H1I 




OJ- uHO/ po-Xa. 


C3H7O 


C5H1I 


X 




C3H7O 


C5H1I 


X 




C3H7O 


C5H11 


1 


orcixo 


C3H70 


C5H1I 


2 


ore AO/ pcLr^a. 


C4H9O 


C5H1I 


•1 
X 




C4H9O 


C5H1I 


1 


metd 


C4H9O 


C5H1I 


1 


ortno 


C4H9O 


CsHu 




0 J. u no / p clx a 


C5H11O 


C5H11 


X 


para 


C5H11O 


C5H11 


X 


iciGtia 


C5H11O 


f\ TT 


X 




C5H11O 


C5H1I 


0 


V* ^ <^ /t^utt^ 

or UXIO/ pdxcx 


C6H13O 


C5H1I 


X 


para 


C6H13O 


C5H1I 


X 


Tna a 


C6H13O 


C5H1I 


X 


or uilo 


C6H13O 


C5H1I 




or UUO/ pcLl. CL 


C8H17O 


C5H11 


X 


pcirci 


C8H17O 


C5H1I 


X 


mAf" a 


C8H17O 


C5H1I 


X 


OX^UXlv/ 


C8H17O 


CsHu 










1 


para 


C12H250 


CsHu 


1 


meta 


C12H250 


CsHii 


1 


ortho 


C12H250 


C5H11 


2 


ortho/para 


C13H270 


CsHii 


1 


para 



26 
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X 


r5 


n 


Position 


C13H270 


C5H11 


1 


meta 


C13H270 


C5H11 


1 


ortho 


C13H270 


C5H11 


2 


ortho/para 


C14H290 


CsHu 


1 


para 


CuHjgO 


C5H11 


1 


meta 


C14H29O 


CgHu 


1 


ortho 


C14H29O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C5H11 


1 


para 


CisHsiO 


CsHn 


1 


meta 


C15H31O 


C5H11 


1 


ortho 


C1SH31O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C16H330 


CsHu 


1 


para 


C16H33O 


CsHii 


1 


meta 


C16H33O 


C5H11 


1 


ortho 


C16H33O 


CsHu 


2 


ortho/para 




C5H11 


1 


para 


C17H35O 


CsHu 


1 


meta 


C17H35O 


C5H11 


1 


ortho 


C17H35O 


CsHu 


2 


ortho/para 


C18H37O 


CsHii 


1 


para 


C18H370- 


CsHn 


1 


meta 


C1BH37O 


C5H11 


1 


ortho 


C18H37O 


C5H11 


2 


ortho/para 


CH3O 


C6H13 


1 


para 


CH3O 


C6H13 


1 


meta 


CH3O 


C6H13 


1 


ortho 


CH3O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C6H13 


1 


para 


C2H5O 


C6H13 


1 


meta 


C2HSO 


C6H13 


1 


ortho 


C2H5O 


CgHia 


2 


ortho/para 


C3H7O 


CeHia 


1 


paira 


C3H7O 


C6H13 


1 


meta 


C3H7O 


CgHis 


1 


ortho 


C3H7O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C6H13 


1 


para 


C4H9O 


CeHis 


1 


meta 


C4H9O 


C6H13 


1 


ortho 


C4H9O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C6H13 


1 


para 


C5H11O 


C6H13 


1 


meta 


C5H11O 


C6H13 


1 


ortho 


C5H11O 


CeHu 


2 


ortho/para 


C6H13O 


CfiHia 


1 


para 


C6H13O 


C6H13 


1 


meta 




C6H13 


1 


ortho 


C6H13O 


C6Hi3 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C6H13 


1 


para 


C8H17O 


C6H13 


1 


meta 


C8H17O 


C6H13 


1 


ortho 



27 
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X 




n 


Position 


5 


CaHivO 


CeHia 


2 


ortho/para 




C12H25O 




1 


para 


i 


C12H25O 




1 


meta 




C12H25O 




1 


ortho 


10 


C12H25O 


CeHis 


2 


ortho/para 


C13H27O 


CeHia 


1 


para 




C13H27O 




1 


msca 




C13H27O 




1 


ortxio 


15 ' 


C13H27O 


^6^13 




ortho/para 


C14H29O 




1 


para 




C14H29O 




1 


meta 




C14H29O 




•1 
1 


ortho 


20 


C14H29O 




2 


ortho/para 




C15H31O 


C6H13 


1 


para 




C15H31O 


CeHiB 


1 


meta 




C15H31O 


CeHiB 


1 


ortho 


25 


C15H31O 


C6H13 


2 


ortho/para 




C16H33O 


CeHn 


1 


para 




C16H33O 


C6H13 


1 


meta 




C16H33O 


CeHia 


1 


ortho 


30 


C16H33O 


C6H13 


2 


ortho/para 




C17H35O 


C6H13 


1 


para 




C17H35O 


C6H13 


1 


meta 




C17H35O 


C6H13 


1 


ortho 


35 


C17H35O 


C6H13 


2 


ortho/para 




C18H37O 


CeHia 


1 


para 




C18H37O 


C6H13 


1 


meta 




C18H37O 


C6H13 


1 


ortho 


40 


C18H37O 


C6H13 


2 


ortho/para 




CH3O 


CH3O 


1 


para 




CH3O 


CH3O 


1 


meta 




CH3O 


CH3O 


1 


ortho 


45 


CH3O 


CH3O 


2 


ortho/para 




C2H5O 


CH3O 


1 


para 




C2H5O. 


CH3O 


1 


meta 




C2H5O 


CH3O 


1 


ortho 


50 


C2H5O 


CH3O 


2 


ortho/para 




C3H7O 


CH3O 


1 


para 




C3H7O 


CH3O 


1 


meta 




C3H7O 


CH3O 


1 


ortho 


55 


C3H7O 


CH3O 


2 


ortho/para 




C4H9O 


CH3O 


1 


para 




C4H9O 


CH3O 


1 


meta 




C4H9O 


CH3O 


1 . 


ortho 


60 


C4H9O 


CH3O 


2 


ortho/para 




C5H11O 


CH3O 


1 


para 




CsHiiO 


CH3O 


1 


meta 




C5H1XO 


CH3O 


1 


ortho 


65 


C5H11O 


CH3O 


2 


ortho/para 




C6H13O 


CH3O 


1 


para 



DE 197 12 033 A 1 



X 


r5 


n 


Position 


CeHiaO 


CH3O 


1 


meta 


CgHnO 


CH3O 


1 


ortho 


CsHiaO 


CH3O 


2 


or t ho/para 


C8H170 


CH3O 


1 


para 


C8H17O 


CH3O 


1 


meta 


C8H17O 


CH3O 


1 


ortho 


C8H17O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


CH3O 


1 


para 


C12H25O 


CH3O 


1 


meta 


C12H25O 


CH3O 


1 


ortho 


C12H25O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


CH3O 


1 


para 


C13H27O 


CH3O 


1 


meta 


C13H27O 


CH3O 


1 


ortho 


C13H27O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C14H29O 


CH3O 


1 


para 


C14H290 


CH3O 


1 


meta 


C14H29O 


CH3O 


1 


ortho 


C14H29O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C1SH31O 


CH3O 


1 


para 


Ci5H3lO 


CH3O 


1 


meta 


C15H31O 


CH3O 


1 


ortho 


C15H31O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


CH3O 


1 


para 


C16H33O 


CH3O 


1 


meta 


C16H33O 


CH3O 


1 


ortho 


C16H33O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C17H35O 


CH3O 


1 


para 


C17H35O 


CH3O 


1 


meta 


C17H35O 


CH3O 


1 


ortho 


C17H35O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


CH3O 


1 


para 


C18H37O 


CH3O 


1 


meta 


C18H370 


CH3O 


1 


ortho 


C1BH37O 


CH3O 


2 


ortho/para 


CH3O 


C2H5O 


1 


para 


CH3O 


C2H5O 


1 


meta 


CH3O 


C2H5O 


1 


ortho 


CH3O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C2HSO 


C2H5O 


1 


para 


C2H5O 


C2H5O 


1 


meta 


C2H5O 


C2H5O 


1 


ortho 


C2H5O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C2H5O 


1 


para 


C3H7O 


C2H5O 


1 


meta 


C3H7O 


C2H5O 


1 


ortho 


C3H7O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C2H5O 


1 


para 


C4H9O 


C2H5O 


1 


meta 


C4H9O 


C^HsO 


1 


ortho 



DE 197 12 033 A 1 





X 


R5 


n 


Position 




TT 

C4H9O 






OruAO/po.ra 


5 


C5H11O 


TT r\ 

C2H50 


1 


para 




C5H11O 


TT r\ 
C2H5O 


X 


meta 


1 


C5H11O 


r* u r\ 


1 


ortlio 


10 


C5H11O 


TT r\ 

C2rl50 




orcno/ para 


CfiHisO 


r* Tj r\ 
C2H5O 


1 


para 




CeHiaO 


C2H5O 


1 


ineca 




C6H13O 


C2H5O 


1 


ortno 


15 


C6H13O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


CsHivO 


C2H5O 


1 


para 




C8H170 


C2H5O 


1 


meta 




CsHivO 


^ TT r% 

C2H50 


1 


ortno 


20 


C8H170 


C2H50 


2 


or ciio/ para 


C12H250 


C2H50 


1 


para 




C12H2SO 


C2H50 


•1 
1 


tneca 




Ci2H250 


^ XT r\ 
C2H5O 


1 


ortno 


25 


C12H25O 


TT 

C2H5O 


2 


ortno/para 




C13H27O 


n r\ 

C2H50 


1 


para 




C13H27O 


C2h:50 


1 


meta 




C13H27O 


C2H5O 


1 


ortho 


30 


C13H27O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C14H29O 


C2H5O 


1 


para 




C14H29O 


C2H5O 


1 


meta 




C14H29O 


C2H5O 


1 


ortho 


35 


C14H290 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C1SH31O 


C2H5O 


1 


para 




C15H31O 


C2H5O 


1 


meta 




C15H31O 


C2H5O 


1 


ortho 


40 


C15H31O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C16H33O 


C2H5O 


1 


para 




C16H33O 


C2H5O 


1 


meta 




C16H33O 


C2H5O 


1 


ortho 


45 


C16H33O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C17H35O 


C2H5O 


1 


para 




C17H35O 


C2H5O 


1 


meta 




C17H35O 


C2H5O 


1 


ortho 


SO 


C17H35O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C18H37O 


C2H5O 


1 


para 




C18H37O 


C2H5O 


1 


meta 




C18H37O 


C2H5O 


1 


ortho 


55 


C18H37O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




CH3O 


C3H7O 


1 


meta 




CHsO 


C3H7O 


1 


para 




CH3O 


C3H7O 


1 


ortno 


oU 


CH3O 


C3H7O 


z 


or cno/ para 




0 tT 

C2H5O 


U31I7U 








C2H5O 


C3H7O 


1 


meta 




C2HSO 


C3H7O 


1 


ortho 


65 


C2H5O 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C3H7O 


C3H7O 


1 


para 



30 
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X 


R5 


XI 


Position 


C3H70 


C3H7O 


1 


meta 


C3H70 


C3H7O 


1 


ortho 


C3H70 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C4H90 


C3H7O 


1 


para 


C4H90 


C3H7O 


1 


meta 


C4H90 


C3H7O 


1 


ortho 


C4H90 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C5H110 


C3H7O 


1 


para 


C5H110 


C3H7O 


1 


meta 


C5H110 


C3H7O 


1 


ortho 


C5H110 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C6H130 


C3H7O 


1 


para 


C6H130 


C3H7O 


1 


meta 


C6H130 


C3H7O 


1 


ortho 


C6H130 


C3H7O 


2 


ortho/para 


CsHitO 


C3H7O 


1 


para 


C8H17O 


C3H7O 


1 


meta 


C8Hi70 


C3H7O 


1 


ortho 


C8H170 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C12H250 


C3H7O 


1 


para 


C12H250 


C3H7O 


1 


meta 


C12H250 


C3H7O 


1 


ortho 


C12H250 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C13H270 


C3H7O 


1 


para 


C13H270 


C3H7O 


1 


meta 


C13H270 


C3H7O 


1 


ortho 


C13H270 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C14H290 


C3H7O 


1 


para 


C14H290 


C3H7O 


1 


meta 


C14H290 


C3H7O 


1 


ortho 


CUH290 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C1SH310 


C3H7O 


1 


para 


C15H310 


C3H7O 


1 


meta 


C15H310 


C3H7O 


1 


ortho 


C15H310 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C16H330 


C3H7O 


1 


para 


C16H330 


C3H7O 


1 


meta 


C16H330 


C3H7O 


1 


ortho 


C16H330 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C17H350 


C3H7O 


1 


para 


C17H3SO 


C3H7O 


1 


meta 


C17H350 


C3H7O 


1 


ortho 


C17H35O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


CX8H370 


C3H7O 


1 


para 


C18H37O 


C3H7O 1 1 


meta 


C1BH37O 


C3H7O 


1 


ortno 


C18H37O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


CH3O 


C4H9O 


1 


meta 


CH3O 


C4H9O 


1 


para 


CH3O 


C4H9O 


1 


ortho 



31 
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X 


R5 


n 


Position 


s 


CH30 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C2H50 


C4H9O 


1 


para 


; 


C2H50 


C4H9O 


1 


meta 




C2HSO 


C4H9O 


.1 


ortho 


10 


C2H50 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C3H70 


C4H9O 


1 


para 






C4H9O 


1 


meta 




C3H7O 


C4H9O 


1 


ortho 


15 


C3H7O 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C4H9O 


C4H9O 


1 


para 




C4H9O 


C4H9O 


1 


meta 




C4H9O 


C4H9O 


1 


ortho 


20 


C4H9O 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C5H11O 


C4H9O 


1 


para 




CsHnO 


C4H9O 


1 


meta 




C5H110 


C4H9O 


1 


ortho 


2S 


C5H110 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C6H130 


C4H9O 


1 


para 




C6H130 


C4H9O 


1 


meta 




C6H130 


C4H9O 


1 


ortho 


30 


C6H130 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C8H170 


C4H9O 


1 


para 




C8H170 


C4H9O 


1 


meta 




C8HX70 


C4H9O 


1 


ortho 


35 


C8H170 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C12H250 


C4H9O 


1 


para 




C12H2SO 


C4H9O 


1 


meta 




C12H250 


C4H9O 


1 


ortho 


40 


C12H250 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C13H270 


C4H9O 


1 


para 




C13H270 


C4H9O 


1 


meta 




C13H270 


C4H9O 


1 


ortho 


45 


C13H270 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C14H290 


C4H9O 


1 


para 




C14H290 


C4H9O 


1 


meta 




C14H290 


C4H9O 


1 


ortho 


50 


C14H290 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C15H310 


C4H9O 


1 


para 




C15H310 


C4H9O 


1 


meta 




C15H310 


C4H9O 


1 


ortho 


55 


C15H310 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C16H330 


C4H9O 


1 


para 




C16H330 


C4H9O 


1 


meta 




C16H330 


C4H9O 


1 


ortho 


60 


C16H330 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C17H3SO 


C4H9O 


1 


para 




C17H350 


C4H9O 


1 


meta 




C17H3SO 


C4H9O 


1 


ortho 


65 


C17H350 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C18H370 


C4H9O 


1 


para 



32 
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X 




n 


Position 


C18H370 


C4H9O 


1 


meta 


C18H370 


C4H9O 


1 


ortho 


C18H370 


C4H9O 


2 


ortho/paxa 


CH30 


C5H11O 


1 


meta 


CH30 


C5H11O 


1 


para 


ca^o 


C5H11O 


1 


ortho 


CH30 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C5H11O 


1 


para 


C2H5O 


C5H11O 


1 


meta 


C2H5O 


C5H11O 


1 


ortho 


C2HS0 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C5H11O 


1 


para 


C3H7O 


C5H11O 


1 


meta 


C3H70 


C5H11O 


1 


ortho 


C3H7O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C5H11O 


1 


para 


C4H9O 


C5H11O 


1 


meta 


C4H9O 


CsHiiO 


1 


ortho 


C4H9O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C5HU0 


C5H11O 


1 


para 


C5H11O 


C5H11O 


1 


meta 


C5H110 


C5H11O 


1 


ortho 


C5H110 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C6H130 


C5H11O 


1 


para 


C6H13O 


C5H11O 


1 


meta 


C6H13O 


C5H11O 


1 


ortho 


C6H13O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


CbHitO 


C5H11O 


1 


para 


C8H17O 


CsHnO 


1 


meta 


C8H17O 


CsHiiO 


1 


ortho 


C8H17O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C5H11O 


1 


para 


C12H25O 


C5H11O 


1 


meta 


C12H25O 


C5H11O 


1 


ortho 


C12H25O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C5H11O 


1 


para 


C13H27O 


C5H11O 


1 


meta 


C13H27O 


C5H11O 


1 


ortho 


C13H27O 


C5H11O 


2 


ortho/peira 


C14H29O 


C5H11O 


1 


para 


C14H29O 


C5H11O 


1 


meta 


C14H29O 


C5H11O 


1 


ortho 


C14H29O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C5H11O 


1 


para 


C15H31O 


C5H11O 


1 


meta 


C15H31O 




X 




C15H31O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C5H11O 


1 


para 


C16H33O 


C5H11O 


1 


meta 


C16H33O 


C5H11O 


1 


ortho 



33 
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X 




n 


Posiuion 


C16H330 


C5H11O 




n r* i" Vi 0 /"oar a 


C17H350 


C5H11O 


L 




C17H350 


C5H11O 


X 




C17H350 


C5H11O 


± 




C17H350 


C5H11U 






C18H370 


C5H11U 


1 

X 




C18H370 


/-I _TT f\ 


1 




C18H370 


C5H110 


1 

X 




CtaH370 


C5H110 


A 


nrtiho /oara 


CH3O 


C6H13O 


1 




CH3O 




T 
X 




CH3O 


C6H13O 


X 




CH3O 


C6H13O 


0 

z 


rtr*hVio /nara 


C2H5O 


C6H13O 


X 


^OLl. CI 


C2H5O 


C6H13O 


X 




C2H5O 


/~t TT ^ 
C6H13O 


X 




C2HSO 


C6H13O 




oT^-ho/nara 


C3H7O 


C6H13O 


X 




C3H7O 


0 TT 

C6H13O 


X 




C3H7O 


C6H130 


X 




C3H7O 


C6H13O 




n T* 1" ho /d ara 


C4H9O 


/-I TT 


X 




C4H9O 


/-^ TT ^ 


X 




CaHsO 


C6H13O 


i 
X 


OXUiiW 


C4H9O 


C6H13O 






CsHiiO 


C6H13O 


1 


para 


C5H11O 


C6H13O 


1 


1116 td 


CsHiiO 


C6H13O 


1 




CsHiiO 


CeHisO 


2 


Ox Clio / paxcL 


C6H13O 


CeHisO 


1 


para 


CfiHiaO 


C6H13O 


X 




CfiHi30 


CeHiaO 


1 


Oxtiiu 


C6H13O 


CeHisO 






C8H17O 


C6H13O 


X 


pcLX d 


CaHi70 


C6H130 


X 




C8H17O 


^ XT /~V 


X 




C8H17O 


CeHiaO 






C12H25O 


C6H13O 


X 


pclxa 


C12H25O 


CeHiaO 


X 


instza 


C12H25O 


C6H13O 


1 


03rth.o 


C12H25O 


C6H13O 


2 


Ox wXxO/ pax 01 


C13H27O 


C6H13O 


X 


para 


C13H27O 


CeHisO 


X 




C13H27O 


C6H13O 


X 




C13H27O 


C6H13O 




n r t" ho /nara 




C6H13O 


1 


para 


C14H290 


C6H13O 


1 


meta 


C14H290 


C6H13O 


1 


ortho 


C14H290 


C6H13O 


2 


ortho/para 




' C6H13O 


1 


para 



34 
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X 


R5 


n 


Position 


C1SH310 


C6H13O 


1 


meta 


CisHsiO 


C6H13O 


1 


ortho 


C1SH31O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C6H130 


1 


para 


CX6H33O 


C6H13O 


1 


meta 


C16H33O 


C6H13O 


1 


ortho 


C16H33O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C6H13O 


a 


para 


C17H3SO 


C6H13O 


1 


meta 


C17H35O 


C6H13O 


1' 


ortho 


C17H35O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C6H13O 


1 


para 


C18H37O 


C6H13O 


1 


meta 


C18H37O 


C6H13O 


1 


ortho 


C18H37O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


CH3O 


C7H15O 


1 


meta 


CH3O 


C7H15O 


1 


para 


CH3O 


C7H1SO 


1 


ortho 


CH3O 


C7H1SO 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C7H15O 


1 


para 


CaHsO 


C7H1SO 


1 


meta 


C2HSO 


C7H15O 


1 


ortho 


C2H5O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C7H1SO 


1 


para 


C3H7O 


C7H1SO 


1 


meta 


C3H7O 


C7H15O 


1 


ortho 


C3H7O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C7H1SO 


1 


para 


C4H9O 


C7H15O 


1 


meta 


C4H9O 


C7H15O 


1 


ortho 


C4H9O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C7H1SO 


1 


para 


C5H11O 


C7H15O 


1 


meta 


C5H11O 


C7H1SO 


1 


ortho 


C5H11O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C7H15O 


1 


para 


C6H13O 


C7HisO 


1 


meta 


C6H13O 


C7H15O 


1 


ortho 


C6H13O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C7H15O 


1 - 


para 


C8H17O 


C7H15O 


1 


meta 


C8H17O 


C7H15O 


1 


ortho 


C8H17O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C7H15O 


1 


para 


C12H25O 


C7H15O 


1 


meta 


C12H25O 


C7H15O 


1 


ortho 


C12H25O 


C7H1SO 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C7H15O 


1 


para 


C13H27O 


C7H15O 


1 


meta 


C13H27O 


C7H15O 


1 


ortho 
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X 




n 


fOoxuxOn 


C13H270 




0 


orfcho /t)ara 

\Jp ^ ^ AAV/ / N/ «^ <«• 


C14H290 




1 

JL 


para. 


C14H29O 




1 


jneta 


C14H29O 




X 


ortho 


C14H29O 




0 


ortho/oara 


C15H31O 




Ju 


para 


C1SH31O 


r*— u- 
C7H15U 


1 


jdQta 


CisHaiO 




J. 


ortho 


C15H31O 


C7H15O 


0 


ni?!" ho /nar'a 


C16H33O 


C7H15O 


J. 




C16H33O 


C7HI5O 


1 


inGta 


C16H33O 


U7H15U 


1 

X. 


ortho 


CisHssO 




9 


ortho/Dara 


C17H350 


r»— u- ^0 
C7H15O 


1 

X 


para 


C17H350 


C7H15O 


1 




C17H350 


C7H15U 


1 

X 


ortho 


C17H350 


C7H15O 


9 


ortho /oara 


C18H37O 


C7H15U 


1 

X 


nara 


C18H37O 


U7ni5U 


X 


msta 


C18H37O 


C7H15O 


1 




C18H37O 


C7H15O 


z 


nrt"hn/nara 


CH3O 


C8H170 


i 

X 




CH3O 


C8H17O 


1 


^ClX Cl 


CH3O 


C8H17O 


1 


Ox uxiu 


CH3O 


C8H17O 


•> 




C2H5O 


C8H17O 


1 


pax a 


C2H5O 


C8H17O 


i 

X 


IU6UCL 


C2H5O 


C8H17O 


X 


UX L*Uv/ 


C2H5O 


C8H17O 




Ox uixLi/ ^CLxa 


C3H7O 


C8H17O 


X 


poLxcl 


C3H7O 


C8H17O 


•1 

1 




C3H7O 


C8H17O 


X 


Ox Uilv./ 


C3H7O 


C8H17O 


9 


o-ri-lift/T^ara 

UUw/ ^GbX» 


C4H9O 


C8H17O 


X 


^dx <x 


C4H9O 


C8H17O 


X 




C4H9O 


C8H17O 


X 


ox UiXV^ 


C4H9O 


C8H17O 


9 


nrhKo/'Oara 


C5H11O 


TT 0 
C8H17O 


1 
X 


^UX t* 


C5H11O 


^ TT 


i 
X 


mp^a 

111^ WVi 


C5H11O 




1 
X 


ortho 


C5H11O 


C8H17U 


9 

A 


ortho/oara 


C6H13O 


^ TT- — A 


1 

X 


para 


C6H13O 


v-8ni7U 


1 

X 


met a 


C6H13O 


C8HI7O 


1 

X 


ortho 


C6H13O 


C8H170 


9 


ortho/Dara 


Co Hi nO 


C8H17O 


1 


para 


CsHitO 


C8H17O 


1 


meta 


C8H17O 


CsHnO 


1 


ortho 


CgHivO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C8H17O 


1 


para 
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X 


R5 


n 


Position 


C12H2SO 


C8H17O 


1 


meta 


C12H250 


C8H17O 


1 


ortho 


C12H250 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C13H270 


C8H17O 


1 


para 


C13H270 


C8H17O 


1 


meta 


C13H270 


C8H17O 


1 


ortho 


C13H270 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C14H290 


C8H17O 


1 


para 


C14H290 


CaHi70 


1 


meta 


C14H290 


C8H17O 


1 


ortho 


C14H290 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C15H310 


CbHi70 


1 


para 




C8H170 


1 


meta 


CisHaiO 


C8H170 


1 


ortho 


C15H310 


CbHi70 


2 


ortho/para 


C16H330 


C8H170 


1 


para 


C16H330 


C8H170 


1 


meta 


C16H330 


C8H170 


1 


ortho 


C16H330 


C8H170 


2 


ortho/para 


C17H350 


C8H170 


1 


para 


C17H350 


C8H170 


1 


meta 


C17H350 


C8H170 


1 


ortho 


C17H350 


C8H170 


2 


ortho/para 


C18H370 


C8H170 


1 


para 


C18H370 


C8HX70 


1 


meta 


C18H370 


C8H17O 


1 


ortho 


C18H370 


C8H17O 


2 


ortho/para 











Die erfindungsgemaB zu verwendenden Verbindungen der Fonnel I bis IQ kdnnen nach der Gleichung 

- 3 ROH 

Rl CH2 R2 + R^ NH2 + R3C40R)3 ► I 

R = CH3, C2H5 

durch Kondensation heigestellt w&cd&n, wobei bis R^ die oben genannte Bedeutung haben. 

Beispielsweise eigibt die Umsetzung von 2,4-Pentandion mit ADthranilsSiire-2-etbylhexylester und Itiethylortbofor- 
miat die Veibindung 24 in Tkbelle 2. 

Die Lichtschutzmittel enthaltenden kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitungen sind in der Regel auf der Ba- 
sis eines TVagers, der mindestens eine Olphase enthalt Es sind aber auch Zubereitungen allein auf wafiriger Basis bei 
Verwendung von Verbindungen mit hydrophilen Substituenten moglich. Demgema6 kommen Ole, Ol-in-Wasser- und 
Wasser-in-Ol-Emulsionen, Cremes und Fasten, lippenschutzstiftmassen oder fettfreie Gele in Betracht. 

Solche Sonnenschutzpraparate konnen demgemaB in fliissiger, pastoser oder fester Form vorliegen, beispielsweise als 
Wasser-in-Ol-Cremes, Ol-in-Wasser-Cremes und -Lotionen, Aerosol-Schaumcremes, Gele, Ole, Fettstifte, Puder, Sprays 
Oder alkoholisch-waBrige Lotionen. 

Obliche Olkomponenten in der Kosmetik sind beispielsweise Parafifindl, Glycerylstearat, Isoptopylmyristat, Diisopro- 
pyladipat, 2-'£thylhexans£Luiecetylsteaiylester, hydrieites Polyisobuten, Vaseline, Caprylsaure/CaprinsSure-lViglyceride, 
mikrokristallines Wachs, Lanolin und Stearinsaure. 

Obliche kosmetische Hilfsstoffe, die als Zusatze in Betracht kommen kdnnen, sind z, B. Co-£mulgatoren, Fette und 
Wachse, Stabilisatorcn, Verdickungsmittel, biogene Wirkstoffe, Fibnbildner, Duftstoffe, FarbstofTe, Perlglanzmittel, 
Konservierungsmittel, Pigmente, Elektrolyte (z. B. Magnesiumsulfat) und pH-Regulatoren. Als Co-Emulgatoren kom- 
men vorzugsweise bekannte W/O und daneben auch 0/W-Emulgatoren wie etwa Polyglycerinester, Sorbitanester oder 
teilveresterte Glyceride in Betracht, lypische Beispiele fur Fette sind Glyceride; als Wachse sind u. a. Bienenwachs, Par- 
affinwachs oder Mikrowachse gegebenenfalls in Kombination mit hydrophilen Wachsen zu nennen. Als Stabilisatoren 
kdnnen Metallsalze von FettsMuien wie z. B. Magnesium-, Aluminium- und/oder Zinkstearat eingesetzt werden. Geeig- 



37 



DE 197 12 033 A 1 

nefce Verxiickungsnuttel sind beispielsweise vernetzte Polyacrylsauren und deren Derivate, Polysaccharide, insbesondere 
Xanthan-Gum, Guar-Guar, Agar- Agar, Alginate und Tylosen, Carboxymethylcellulose und HydroxyethylceUulose, fer- 
ner Fettalkohole, Monoglyceride und Fettsauren, Polycryiate, Polyvinylalkohol und Polyvinylpyirolidon. Unter bioge- 
nen Wirkstoffen sind beispielsweise Pflanzenextrakte, EiweiBhydrolysate und Vitaminkomplexe zu verstehen. Ge- 

5 brauchliche Filmbildner sind beispielsweise HydrocoUoide wie Chitosan, mikrokristallines Chitosan oder quatermcrtes 
Chitosan, PolyvinylpyrroUdon, VmylpyrroUdon-Vinylacetat-Copolymerisate, Polymere der Acrylsaurereihe, quatemare 
CeUulose-Derivate und ahnliche Verbindungen. Als Konservierungsmittel eignen sich beispielsweise Formaldehydlo- 
sung, p-Hydroxybenzoat oder Sorbinsaure. Als Perlglanzmittel kommen beispielsweise Glycoldistearinsaureester wie 
Ethylenglycoldistearat, aber auch Fettsauren und Fettsauremonoglycolester in Betracht, Als Farbstoffe konnen die fur 

10 kosmetische Zwecke geeigneten und zugelassenen Substanzen verwendet werden, wie sie beispielsweise in der Publika- 
tion "Kosmetische Farbemittel" der Farbstoffkoiinmission der Deutschen Forschungsgemeinschaft, veroffendicht un 
Verlag Chemie, Weinheim, 1984, zusammengesteUt sind. Diese Farbstoffe werden ubUcherweise in Konzentration von 
0,001 bis 0,1 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Mischung, eingesetzt, .« • a 

Der Gesamtanteil der Hilfs- und Zusatzstoffe kann 1 bis 80, vorzugsweise 6 bis 40 Gew.-% und der nicht wSBnge An- 

15 teil ("Aktivsubstanz") 20 bis 80, vorzugsweise 30 bis 70 Gew.-% - bezogen auf die Mittel - betragen. Die Herstellung 
der Mittel kann in an sich bekannter Weise, d. h. beispielsweise durch HeiB-, Kalt-. Heifi-HeiB/Kalt- bzw PIT-Emulgie- 
rung erfolgen. Hierbei handelt es sich um ein rein mechanisches Verfahren, eine chemische Reaktion findet nicht statt. 

SchUeBUch konnen weitere an sich bekannte im UV-A-Bereich absorbierenden Substanzen mitverwendet werden, so- 
fem sie im Gesamtsystem der erfindungsgemaB zu verwendenden Kombination aus UV-B und UV-A-Filter stabil smd. 

20 Gegenstand dsr voriiegenden Erfindung sind weiterhin kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen, die 0,1 bis 
10 Gew,-%, vorzugsweise 1 bis 7 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Menge der kosmetischen und pharmazeudschen Zu- 
berdtung, eine oder mehrere der Verbindungen der Formel I zusammen mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen bekannten, im UV-B-Beieich absorbierenden Verbindungen als Lichtschutzmittel enthalten, wobei die 
Verbindungen der Formel I in der Regel in geringerer Menge als die UV-B-absorbierenden Verbindungen eingesetzt wer- 

25 den. . , , 

Der groBte Tbil der Lichtschutzmittel in den zum Schutz der menschlichen Epidermis dienenden kosmetischen und 
pharmazeudschen Zubereitungen besteht aus Verbindungen, die UV-Licht im UV-B-Bereich absorbieren d. h. im Be- 
reich von 280 bis 320 nm. Beispielsweise betragt der Anteil der erfindungsgemaB zu verwendenden UV-A-Absorber 10 
bis 90 Gew.-%, bevorzugt 20 bis 50 Gew.-% bezogen auf die Gesamtmenge von UV-B und UV-A-absorbierenden Sub- 

30 stanzen. ^ ^ x,. - j j t? i 

Als UV-B-FiItersubstanzen, die in Kombination mit den erfindungsgemaB zu verwendenden Verbmdungen der l^ormel 
I angewandt werden, kommen beliebige UV-B-Filtersubstanzen in BeUracht. Beispielsweise sind zu nennen: 
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NX* 


OCOEE 


CAS -Nr. 
(«saure) 


1 




150-13 -0 


2 


3- (4'Trimetliylainmonium) -benzylidenboman-2-on- 

metnyisuitac 


52793-97-2 


3 


3,3,5- Tr imethyl - cyclohexyl - salicylat 
( Homos al a cum i 


118-56-9 


4 


2 - Hydroxy- 4 - me thoxy-benzophenon 
(Oxybenzonum) 


131-57-7 


5 


2-Phenylbenzimidazol-5-sulfonsaure und ihre 
Kalium-, Natrium- u, Triethanolaminsalze 


27503-81-7 


6 


3,3'- (1, A-Phenylendi- 
m^ai-i^ •in\-"hiQf7 7 - r^lmAthvl • 2 -oxobicvclo [2 . 2 . H h.60- 
tan-l-methansulfonsSure) und ihre Salze 


90457-82-2 


7 


4 -Bis (polyethoxy) amino -benzoesSurepolyethoxy- 
ethylester 


113010-52-9 


8 


4 • Dimethyl amino -benzoesaure - 2 - ethylhexyles ter 


21245-02-3 


9 


Salicylsaure-2 -ethylhexylester 


118-60-5 


10 


4 -Methoxy- zimtsaure- 2 - isoamylester 


7/6/7-10-2 


11 


4 - Methoxy - zimtsSure - 2 - ethylhexyles ter 


5466-77-3 


12 


2 - Hydroxy - 4 - methoxy -benzophenon- 5 - sulf on- 
(Sulisobenzonum) und das Natriumsalz 


4065-45-6 


13 


3- (4' -Sulfo)benzyliden-bornan-2-on und Salze 


58030-58-6 


14 


3- (4' -Methyl)benzyliden-boman-2-on 


36861-47-9 


15 


3 - Benzyl idenboman - 2 - on 


16087-24-8 


16 


1- (4' -Isopropylphenyl) -3-phenylpropan-l,3-dion 


63260-25-9 ' 


17 


4 - Isopropylbenzylsalicylat 


94134-93-7 


18 


2,4,6-Trianilln- (o- 

carbo-2' -ethylhexyl-1' -oxy) -1, 3, 5- triazin 


88122-99-0 


19 


3-Imidazol-4-yl-acrylsaure und ihr Ethylester 


104-98-3* 


20 


2 -Cycino- 3 , 3 - diphenylacrylsaureetnyiester 




21 


2 - Cyano -3,3- diphenylacry IsSure -2 ' - ethy Ihexyl - 
ester 


6197-30-4 


22 


Menthyl-o-aminobenzoate Oder: 

5-Methyl-2- (1-methylethyl) -2 -aminobenzoate 


134-09-8 


23 


Glyceryl p-aminobenzoat oder: 

4 - AmindbenzoesAure - 1 - glyceryl - ester 


136-44-7 


24 


2,2 -Dinyaroxy- 4 -metnoxyoenzopnenon iLiiuxyoen 
zone) 


131-53 -3 


25 


^ • riy cir oxy ^ me cnoxjf « mc unjf iin/^**** w^mv&awa^ \* 
non) 


1641-.17-4 


26 


Triethanolamin Salicylat ' 


2174-16-5 


27 


Dimethoxyphenylglyoxalsaure oder: 

3, 4-dimethoxy-phenyl-glyoxal-saures Natrium 




28 


3- (4'Sulfo)benzyliden-boman-2-on und seine 
Salze 


56039-58-8 
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SchlieBlich sind auch mikronisierte Pigmente wie Titandioxid und Zinkoxid zu nennen. 

Zum Schutz menschlicher Haaie vor UV-Strahlen konnen die erfindungsgemafien Lichtschutzmittel der Formel I in 
Shampoos, Lotionen, Gelen oder Emulsionen in Konzentrationen von 0,1 bis 10 Gew.-%, bevorzugt 1 bis 7 Gew.-% ein- 
gearbeitet werden. Die jeweiligen Fonnulierungen konnen dabei u. a. zum Waschen, FSrben sowie zum Frisieren der 
5 Haare verwendet werden. 

Die erfindungsgemaB zu verwendenden Verbindungen zdchnen sich in der Regel duich ein besonders hohes Absorp- 
tionsvennogen im Bereich der UV-A-Strahiung mit scharfer Bandenstruktur aus. Weiterhin sind sie gut in kosmetischen 
Olen loslich und lassen sich leicht in kosmetische Formulierungen einarbeiten. Die mit den \ferbindungen I hergestellten 
Emulsionen zeichnen sich besonders durch ihre hohe Stabilitat, die Verbindungen I selber durch ihie hohe Photostabilitat 
10 aus, und die mit I hergestellten Zubereitungen durch ihr angenehmes Hautgefuhl aus. 

Gegenstand der Erfindung sind auch die Verbindungen der Formel I zur Verwendung als Medikament sowie pharma- 
zeutische Mittel zur vorbeugenden Behandlung von Entzundungen und Alleigien der Haut sowie zur Verhutung be- 
stimmter Hautkrebsarten, welche eine wirksame Menge mindestens einer \ferbindung der Formel I als Wirkstoff enthal- 
ten. 

15 Das erfindungsgemaBe pharmazeutische Mittel kann oral oder topisch verabreicht werden. Fiir die orale \ferabrei- 
chung liegt das pharmazeutische Mittel in Form von u. a. Pastillen, Gelatinekapseln, Dragees. als Sirup, Losung, Emul- 
sion Oder Suspension vor. Die topische Anwendung der pharmazeutischen Mittel afolgt beispielsweise als Salbe, 
Creme, Gel, Spray, Lbsung oder Lotion. 

20 Beispiele 

I. H^stellung 



Beispiel 1 

25 

AUgemeine Vorschrift (fur die Verbindung der Nr. 1 der Tkbelle 2) 

0,1 mol p-Aminob^oesaure-2-ethylhexylester, 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol THethylorthoformiat wurden 
in 100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhitzt, wobei Ethanol abdestiUiert wurde. Nach Abkuhlung auf 80°C wurde 
30 mit Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. AnschlieBend wurde aus Petrolether umkristallisiert. 
Man erhielt in 80%iger Ausbeute Verbindung 1 der Tabelle 2. 

Beispiel 2 

35 0,lmolAnthranilsaure-2-ethylhexylester,0,lmol2,4-PentandionundO,l mol THethylorthoformiat wurden in lOOnd 
Diethylenglykol 2 h auf 120^C erhitzt, wobei Ethanol abdestiUiert wurde. Nach Abkiihlung auf 80°C wurde mit Wasser 
versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. AnschlieBend wurde aus Petrolether umkristaUisierL Man er- 
hielt in 70%iger Ausbeute Verbindung 24 der Tabelle 2. 

40 Beispiel 3 

0,1 mol m-Toluidin, 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol IViethylorthoformiat und 1 g Zinkchlorid wurden in 
lOo'ml Diethylenglykol 2 h auf 120**C erhitet, wobei Ethanol abdestiUiert wurde. Nach Abkuhlung auf 80^C wurde mit 
Wasser versetzt und vom ausgefaUenen Niederschlag abfiltriert. AnschUeBend wurde aus Petrolether unakristaUisierL 
45 Man erbieU in 70%iger Ausbeute Verbindung 2 der TabeUe 2. 

Weitere so hergesteUte Verbindungen sind in Tabelle 2 angegeben. 



50 



55 



60 



65 
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l^belleZ 



/r^ C=cC' ^CH3 

^ \) — HN*^ ^CO Cr-CH3 

^CH3 


Nr. 


R 


Xmax 


Ell 


1) 


4-COOC8H17 1) 


346 


860 




3-CH3 


338 


978 


3) 


4-OCH3 


348 


841 


4) 


4-tert.C4H9 


342 


888 


5) 


4-n-C4H9 


342 


884 




4-C0NHCaHi7 


346 


773 


7) 


4-iSO-C3H7 


342 


903 


8) 


4-n-C3H7 


342 


918 


9) 


2-COOC8H17 1* 


348 


717 


10) 


2-CN 


338 


995 


11) 


2-COOCi5H3i{iso) tol) 


346 


583 


12) 


3-iso OC3H7 


340 


829 


13) 


2-COO^ X N^{C2H40H)3 


346 


667 (Wasser) 


14) 


2,5-Di-OCH3 


362 


491 


15) 


2-COOH 


346 


965 


16) 


4-S03- X +HN(C2H40H)3 


340 


666 (Wasser) 


17) 


4-S03^Na® 


340 


1010 (Wasser) 


18) 


2-OC2H5 


352 


876 


19) 


2-COOCH3 


348 


995 


20) 


2-COOCH2CH (CH3 J 2 




864 


21) 


2-COOC4H9 


346 


825 


Nr. 


Verbindung 


Xmax 


Ell 


22) 


C=C 

, COC(CH3)3 
HSC2OOC 1 

CH3 COOC2HS 


380 


768 


23) 


^CN 

c==c 

HN-^ ^COC (CH3) 3 
NC^ JL 


350 


817 
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CH3 

CH3 
CH3 




Nr. 


R 


Xmax 1 


Ell 


24) 


,C0CH3 

C=C 
jOj/ ^C0CH3 




344 




795 


25) 


C0CH3 

HN^ \C0CH3 

1 

1 ^ COOC4H9 




344 




938 


26) 


"v^ ^COCHa 
C= C 

^C0CH3 

1 




336 




1035 


27) 


.COCH3 
HN^ COCH3 

C0CX:eHi7 




346 




1049 


28) 






346 




757 


29) 


/COCH3 

c— 

jjj,/ ^COOCHs 
COOCsHi? 1' 




346 




941 
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^C=C ^CH3 

CO C— CH3 

R ^ ^CH3 



Nr. 



Xmax 



Ell 



30) 



344 



c— 

gjj/ ^C00CH3 



1008 



31) 



344 



.COCH3 



HN^ COOC(CH3)3 




COOC8H17 



1) 



717 



32) 



33) 



H 
HN 



CN 



346 



^ ^ COOC8H17 1^ 



OCH3 




OCH3 



H 

HN 



CN 



350 



C= C 

^ CCX)C8Hi7 l> 



H3CO 



0CH3 



646 



612 



34) 



c=c 

HN^ COOCbHit IJ 



322 




H3CO^^^^OCH3 



761 
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CO C— CH3 

. CH3 



Nr, 



Ell 



10 



15 



20 



25 



30 



35 



40 



45 



50 



55 



60 



35) 



H 
HN 



CN 



332 




OOC2H5 



1105 



36) 



c=c 

HN^ COOCsHn » 



336 



^,>v^C00CH3 



752 



37) 



H 



HN 



COOC2H5 
COOCjHs 



336 



,^A^C00CH3 



890 



38) 



H 



COOC2HS 



335 



HN 



COOC2H5 




COOC8H17 l> 



630 



39) 



HN 



>=< 



COOC2H5 



COOC2H5 



320 




COOC8H17 



700 



65 
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-C— CH3 




Nr. 


R 


Xmax 


Ell 


40) 


X_^COOC8Hi7 » 


358 


743 


41) 


HN^ ^CN 

C00CfiHi7 1> 


330 


1191 


42) 


COOCaHi? i> 


374 


1175 


43) 


C=C 
HN^ ^COPh 

. COOCsHiv 1> 


362 


869 


44) 


cocx:8Hi7 


336 


896 



i> CeHi7 = 2-Ethylhexyl 



45 
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AUgemeine Herstellvorschrift zur Herstellung von Emulsionen fur kosmetische Zwecke 

Alle oUosUchen Bestandteile werden in einem Ruhrkessel auf SS^^C erwarmt. Wenn aUe Bestandteile geschmo^^ 
sind, bzw. als Flussigphase vorliegen. wird die Wasserphase unter Homogenisieren eingeaibeitet. Un^r Rflhrcn ^ die 
Emulsion auf ca. 40**C abgekuhlt, parfumiert, homogenisiert and dann unter standigcm Ruhren auf 25 C abgetumt 

Zubeieitungen 

Beispiel 4 

Zusammensetzung fur die lipp^ipflege 



ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
15 10,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 
8,00 Octyl Methoxycinnamat 
S,00ZinkOxid 
4,00 Castorol 

20 4,00PentaerythrithilStearat/caprat/CaprylatAdipat 

3,00 Glyceryl Stearat SE 

2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristallines Wachs 

2,00 Quatemium-18 Bentonit 
25 1,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

Beispiel 5 
Zusammensetzung fur die Lipp^pflege 

30 

ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
10,00 Titanium Dioxid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
35 8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 Zink Oxid 
4,00 Castorol 

4,00 Pentaerythrithil Stearat/caprat/Caprylat Adipat 
3,00 Glyceryl Stearat SE 
40 2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristallines Wachs 
2,00 Quatemium-18 Bentonit 
1,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

4 J Beispiel 6 

Zusammensetzung fiir Sunblocker mit Mikropigmenten 



adlOOWasser 
50 10,00 Octyl Methoxcinnamat 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der TabeUe 2 

5,00 Mineral Ol 
55 5,00 Isoarayl p-Methoxycinnamat 

5,00 Propylen Glycol 

3,00 Jojoba Ol 

3,00 4-Methylbenzyliden Campher 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
60 l,OODimethicon 

0,50 PEG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,50 Phenoxyethanol 
0,20 EDTA 
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Beispiel 7 

Zusammensetzung fiir Sunblocker mit Nfikropigmenten 

ad lOOWasser 

10,00 Octyl Methoxcinnamat 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Veibindung Nr. 24 der Tabelle 2 

5,00 Mineral Ol 

5,00 Isoamyl p-Methoxycinnamat 
5,00 Propylen Glycol 
3,00 Jojoba Ol 

3,00 4-Methylbenzyliden Campher 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1,00 Dimethicon 

0,50 PEG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,50 Phenoxyethanol 
0,20 EDTA 

Beispiel 8 
Fettfreies Gel 

ad lCK)Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der TabcUe 2 

5.00 Glycerin 

5,00PEG-25PABA 

1,00 4-Methylben2yliden Campher 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

0,30 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyethyl Cellulose 

0,25 Sodium Methylparaben 

0,20 Disodium EDTA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

040 Sodium Hydroxid 

Beispiel 9 
Fettfreies Gel 

ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

7,00 Utanium Dioxid 

0.5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 

5,00 Glycerin 

5.00PEG-25PABA 

1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

0,30 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyethyl Cellulose 

0,25 Sodium Mediylparaben 

0,20 Disodium EDTA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 10 
Sonnencreme (LSF 20) 

ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxyciimamat 
8,00 Titanium Dioxid 
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6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
0,5-10 Veibindung Nr. 1 der TabeUe 2 
6.00 Mineral Ol 
5,00 Zink Oxid 
5 5 ,00 Isopropyl Palmitat 
5,00 Imidazolidinyl Urea 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1,00 4-Methylbaizyliden Campher 
10 0,60 Magnesium Stearat 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,25 Methylparaben 
0,20DisodiumEDTA 
0,15 Propylparaben 

Beispiel 11 

Sonnencreme (LSF 20) 
adlOOWasser 
20 8,00 Octyl Methoxycinnamat 

8,00 Titanium Dioxid 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

6,00 Mineral Ol 
25 5,00 Zink Oxid 

5,00 Isopropyl Palmitat 

5,00 Imidazolidinyl Urea 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
30 1 ,00 4-Methylbenzy liden Campher 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,25 Methylparaben 

0,20DisodiumEDTA 
35 0,15 Propylparaben 

Beispiel 12 
Sonnencreme wasserfest 

40 

ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 PEG-7-Hydrogenated Castor .Ol 

5,00 Propylene Glycol 
45 4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

0,5-10 Veibindung Nr. 1 der TabeUe 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 
50 2,00 4-Methylbenzyliden Campher 

2,00 Titanium Dioxid 

1,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

l^ODimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 
55 0,50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 13 

gQ Sonnencreme wasserfest 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
65 5,00 Propylene Glycol 
4,00 Isopropyl Palmitat 
4,00 Caprylic/Capric TViglycerid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
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4,00 Glycerin 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 4-MethyIbenzyliden Campher 

2,00 Utanium Dioxid 

1 ,50 PEG-45/Daclecyl Glycol Copolymer 

l,50Dimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 

0»50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 14 
Sonnenniilch (LSF 6) 

adlOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
3,50 Octyl Methoxycinnamat 
0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 
3,00 Caprylic/Capric TYiglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 15 
Sonnenmilch (LSF 6) 

ad 100 Wasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
3,50 Octyl Methoxycinnamat 
0,5-10 Verbindung Nr, 24 der Tabelle 2 
3,00 Caprylic/Capric TYiglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 16 
Sonnencreme wasserfest 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 P£G-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 

4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 CapryUc/Capric Triglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 17 der Tabelle 2 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 4-Methylbenzyliden Campher 
2,00 Titanium Dioxid 
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1 ,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
l,50Dimethicon 
0,70 Magnesium Sulfat 
0^0 Magnesium Stearat 
5 0,15 Fragrance 

Beispiel 17 
Sonnenmilch 

10 

ad 100 Wasser 
10,00 Mineral 01 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor 01 
5,00 Isopropyl Palmitat 
15 3,50 Octyl Methoxycinnamat 

0,5-10 Verbindung Nr. 17 der Tabelle 2 
3,00 Caprylic/Capric TOglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
20 0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 
25 0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol. 

Patentanspruche 



30 1. Verwendung von VerbindungenderFormell 

^c=c: 

R4 NH 



R2 

ind«dieC=CDoppelbindune inderEoderZKonfiguration vorUegtunddi^^^ 

Ri a)0R5, cor{conr5r5 cn. o=s(-r5)=o, o=s(-or5)=o. r'o-p (-or«^; 

RZrOORS cm* CONR5R6 CN,0=S(-R6)=0,0=S(-0R«)=0.R'0-P(-0R8)=0; _ , , _j 

tischenRestmitjeweilsbiszulSC-Atomen; t,„, w. 15 Rinpatomen- 

R4 einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromaUschen Rest nut 5 b s 12 
R5 bTs R« ^abhangig voneinander Wasserstoff. einen offenkettigen oder verzweigten ahphatischen ardiphau- 
schen cvcl^phatischen oder gegebenenfaUs substituierten aromatischen Rest imtjeweils bis zu 18 C-Atomen. 
wS vSablen R3 bis R* unLinander. jeweils zusanunen nut den Kohlenstofetomen. an die sie gebunden 
sind. gemeinsam einen 5- oder 6-Ring bilden kSnnen. der gegebenenfalls weiter anelbert >^ 
ris W-Filter in kosmetischen und phannazeutischen Zubereitungen zum Schutz der menschhchen Haul oda 
tn^h£h« Aa^ gegen Sonnenstr^en. aUein Oder zusanunen mit an 
Zubeieitungenbekannten,imUV-Bereichabsorbierenden Verbindungen. 
2. Vwwendung von Verbindungen derFormel I gemaB Anspruch 1 als UV-A-FUter. 

t A^wenduni von Vferbindunien derFormel I gemaB Anspruch 1, wobei R3 ftr Wasserstoff. ^'^J^J-^ 
und cor" und R2 ftir CN. COOR* und COR* stehen. wobei R^ und R* vonemander unabhangig offenketuge oder 
JSweigteXhatische o^er gegebenenfalls substituierte, aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuten 
IT^?ndrg von Verbindungen der Fbrmel I gemaB Anspruch 1. wobei R* fur gegebenenfalls durch hydrophile 

fve'^^n^^gt^t^^^^^ 

r t^S^^g 'Ton vJldungen der Formel I gemSB Anspruch 1 . wobei R^ fUr einen P^-y^o^S^c^r 
iriSbmachendeSubstiiuenten tragt, ausgewahlt ausderGruppe besiehend aus Carboxylat, Sulfonat- oder Am- 

" TllSuLittel enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen zum Schutz der menschlichen 
LdSd?^S^scUichenHaan:gegenUV-LichtimBereichvon280bis4W 

KS^sSr Sd pharmal^iisch geeigneten "Mger, allein oder zusammen mit an sich ^ kosmetische 
^dph^SSubcreLgenbekanntenimUV-Bereichabsorb^^^ 
65 Filter wirksame Mengen von Verbindungen der Formel I 
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R3 ^Rl 
R4 NH ^ 

5 

enthalten, in der die Variablen die Bedeutung gemafi Anspruch 1 haben. 

8. lichtschutzmittel gemaB Anspruch 7, enthaltend als U V-A-Filter Verbindungen der Formel I, wobei fiir Was- 
serstoff, Ri fiir CN, CXX)R5 und COR^ und R2 fur CN, COOR^ und COR^ stehen, wobd R5 und R^ gegebenenfalls 
substituierte aliphatische oder aromadsche Reste mit bis zu 8 C- Atomen bedeuten. 

9. Lichtschutzmittel gemaB Anspruch 7, enthaltend als UV-A-Filter Verbindungen der Formel I, wobei R^ fur ge- lO 
gebenenfalls dutch hydrophile oder lipophilc Substituwiten substituiertes Phenyl steht. 

10. Lichtschutzmittel gemaB Anspruch 7, enthaltend als UV-A-Filter Verbindungen der Formel I, wobei wobei R^ 
fur Wasserstoff , R^ fur CN, C00R5 und COR^ und R2 fiir CN, CX)0R6 und COR^ stehen und R^ fiir einen Phenyl- 
rest steht, der durch Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonykeste, mit jeweils bis zu 20 C-Atomen, 
Oder mit Cyan- oder Carboxyresten, sowie mit wasserldslich machenden Substituenten, ausgewahlt aus der Gruppe 15 
bestehend aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, substituiert sein kami. 

11. Neue Verbindungen der Formel II, 



H ^ ^CCX:H3 

^C=C^ III 



20 



R4 NH CO C— CH3 11 

^CH3 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R^ einen Phenylrest bedeutet, der 
durch einen oder mehrere Alkyl-, Atkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonyhieste, mit jeweils bis zu 20 C- 25 
Atomen oder Cyan- oder Carboxyreste, sowie durch wasserldslich machende Substituenten, ausgewahlt aus der 
Gruppe bestehend aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, substituiert sein kann. 
12. Neue Verbindungen der Formel m. 



30 



in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R"* einen Phenyhest bedeutet, der 
durch einen oder mehrere Alkoxyreste mit bis zu 20 C- Atomen oder Alkoxycarbonylreste mit 4 bis zu 20 C-Ato* 35 
men, sowie durch wasserldslich machende Substituenten, ausgewahlt aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat-, 
Sulfonat- odQr Alkylammoniumresten, substimiert sein kann und R^ eine offenketdge, verzweigte oder cyclische 
Alkyl-, Alkoxy-, oder Alkoxyalkylgruppe mit jeweils bis zu 18 C-Atomen oder eine Aryloxygruppe bedeutet 

13. Verbindungen der Formel I zurVerwendung als ArzneimitteL 

14. Pharmazeutische Zubeieitung, dadurch gekennzeichnet, daB sie eine wirksame Menge mindestens einer der 40 
Verbindung der Formel I nach Anspruch 1 entbSlt. 
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